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RESUMEN 
 
Con el propósito de obtener una aleación de Titanio libre de Níquel, que posea memoria de 
forma (capacidad de las aleaciones de recuperar su forma original por calentamiento tras 
haber sido deformadas) y además, un módulo elástico bajo, se propone la validación de un 
método teórico de cálculo de orbitales moleculares llamado DV-Xα y optimización mediante 
un método más actual conocido como DFT-KS-B3LYP. Posteriormente se lleva a cabo la 
fabricación de dos aleaciones base Titanio en horno de arco eléctrico con atmósfera 
controlada de Argón. Los materiales obtenidos fueron homogenizados a 1100ºC durante 12 
horas, recocidas a 1000ºC y templadas en agua con hielo. El material fue caracterizado a 
través de Microscopía Óptica, Calorimetría Diferencial de Barrido, Fluorescencia de Rayos 
X, Difracción de Rayos X, Microindentación y Nanoindentación Instrumentada. 
 
La aleación Ti-11,11Nb-1,50Ta presenta transformación martensítica termoelástica entre 50ºC 
y 175º y la aleación Ti-16,70 Nb-2,59Ta muestra un módulo elástico de 86GPa. Las diferentes 
fases presentes en las aleaciones, las temperaturas de β-transus, ensayos de microdureza, 
además de ensayos de nanoindetación para la determinación de los módulos elásticos y del 
comportamiento memoria de forma han sido estudiadas y discutidas en el presente 
proyecto. 
 
Palabras claves: Titanio libre de níquel, módulo elástico, memoria de forma, 
Nanoindentación Instrumentada, método DFT-KS-B3LYP. 
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CAPÍTULO 1: INTRODUCCIÓN 
Las aleaciones con memoria de forma - SMA “Shape Memory Alloy”- son aleaciones metálicas que, 
después de una deformación aparentemente plástica, vuelven a su forma original tras un 
calentamiento. Los mismos materiales, dentro de un determinado rango de temperaturas, pueden ser 
deformados hasta casi un 10% volviendo a recuperar su forma original al ser descargados. Dado que 
las SMA responden de una forma peculiar a los cambios de temperatura y tensión, han sido 
clasificados como “materiales inteligentes” (“smart materials”), con significativas aplicaciones en el 
campo médico [1], entre otras.  
 
En este apartado se abordan, en primer lugar, los antecedentes tanto de las aleaciones con memoria 
de forma como de los métodos teóricos de diseño de aleaciones; el planteamiento del problema y la 
justificación de la investigación. Por último se exponen los objetivos del presente proyecto además de 
la metodología de trabajo y el cronograma seguido en la ejecución del mismo. 
 
1.1 ANTECEDENTES 
Los primeros pasos en el descubrimiento del efecto memoria de forma fueron dados por 
A.Ölander [2] que descubrió el efecto superelástico en una aleación Au-Cd en 1932. Años 
más tarde, Greninger y Mooradian [3], en 1938, observaron la aparición y desaparición de 
fase martensita a medida que crecía y decrecía la temperatura en una aleación de Cu-Zn. 
 
Los fundamentos del efecto memoria de forma gobernados por el comportamiento 
termoelástico de la fase martensita fueron extensamente explicados una década más tarde 
por Kurdjumov y Khandros [4]. Pese a estos descubrimientos, el más importante se realizó 
en 1962, cuando Buehler [5] y sus colaboradores, en el Naval Ordnance Laboratory (ahora 
Naval Surface Warfare Center), desarrollaron una aleación de Níquel y Titanio (NiTi) con un 
efecto memoria de forma aún más acusado que el descubierto con el AuCd y denominaron 
el nuevo material como Nitinol (derivado de Nickel Titanium Naval Ordnance Laboratory).  
 
El descubrimiento de Buehler abrió una gran puerta a la investigación en la búsqueda de 
nuevas aleaciones con capacidad de memoria de forma así como al estudio de su 
comportamiento mecánico y sus posibles aplicaciones.  
 
Existen muchas aleaciones que presentan los mecanismos de memoria de forma y 
superelasticidad (dichas propiedades se explicarán ampliamente en el próximo capítulo) 
pero solo unas pocas han sido desarrolladas comercialmente, como las de NiTi, NiTi-X 
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(donde X es un elemento ternario) y Cu-Zn-Al. En la actualidad, el 90% de las nuevas 
aplicaciones están basadas en aleaciones como NiTi, NiTiCu y NiTiNb [6]. Otras aleaciones 
como CuAlNi [7] o FeMnSi [8] comienzan a introducirse en el mercado y otras son 
potencialmente interesantes como las de NiAL [9] o NiTiZr [10] pero son excesivamente 
frágiles. 
 
Las aplicaciones potenciales de las SMA son enormes en la industria militar y, más 
recientemente, en el campo biomédico pudiendo ser usadas para generar fuerza o 
movimiento (mediante el efecto de memoria de forma) o para almacenar energía 
(supereleaticidad). Así algunas de las aplicaciones más destacadas en este campo son los 
discos intervertebrales, las placas de osteosíntesis, grapas de fijación ósea, clavos de 
fijación intramedular para fracturas de huesos, alambres de ortodoncia, stents 
cardiovasculares como los mostrados en la figura 1.1, o dispositivos de distracción 
mandibular entre otras [11].  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Todas las aleaciones mencionadas anteriormente tienes elementos no biocompatibles como 
el Cu, Fe, Al o Ni [12] [13] [14], hecho que no las hace óptimas para una de las aplicaciones 
más interesantes de las SMA como son los implantes in vivo. Por ese motivo se está 
investigando para conseguir aleaciones biocompatibles con memoria de forma. Otro factor 
importante en la búsqueda de nuevas aleaciones es la temperatura de transformación 
martensítica que puede ser ajustada por cambios en la composición haciendo que la 
aleación en cuestión sea viable para una aplicación específica.  
 
Pese a todas las investigaciones realizadas, las únicas SMA comerciales en la actualidad 
con aplicaciones biomédicas son las NiTi y las de base Cu y, siendo más estrictos, 
únicamente las de NiTi. Esto es así porque las aleaciones de Cu pueden sufrir fallo 
Figura 1.1: a) Stent metálico. b) Comportamiento del stent metálico con memoria de forma, en 
el que se puede ver como se expande una vez insertado en la arteria. Imagen de www.inova.org. 
a b
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intergranular debido a que su estructura granular es muy basta, y pese a que has sido 
desarrolladas muchas técnicas para refinar la estructura granular, sus propiedades siguen 
siendo peores en comparación con las aleaciones NiTi [15], pero hay que considerar la 
utilidad de estas últimas en el estudio de la memoria de forma ya que sus microestructuras 
pueden ser observadas con gran claridad. 
 
Los inconvenientes de las aleaciones NiTi son que presentan difícil mecanizado y su 
capacidad de amortiguamiento es peor en comparación con las aleaciones de Cu. Además, 
estudios recientes muestran que la presencia de Níquel en el cuerpo humano genera 
reacciones alérgicas en alrededor del 7% de la población [16]. 
 
Según los estudios mostrados por Steinemann [14], son los elementos de transición  Nb, Ta 
y Zr , quines desde el punto de vista médico resultan más aptos como sustitutivos del Ni ya 
que son considerados no tóxicos y no alérgicos. En dichos estudios se demuestra su buena 
biocompatibilidad y la elevada resistencia a la corrosión en reacción con el tejido 
circundante, tal como se observa en la figura 1.2.[17]. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Acorde a la revisión bibliográfica realizada, diferentes sistemas aleantes se han venido 
investigando tanto en el aspecto de memoria de forma como en bajo módulo elástico. En 
este último, la literatura reporta los más bajos módulos elásticos en la fase β del Titanio, en 
un rango entre 40 y 90 GPa, y, efectivamente, los elementos anteriormente mencionados 
son β-estabilizantes [18]. Por otra parte, los estudios más recientes de biocompatibilidad 
mecánica se basan principalmente en el módulo elástico del material a implantar; se busca 
que sean valores cercanos al del tejido duro con el que estará en contacto, permitiendo así 
una mejor distribución de carga entre el implante y el tejido [19]. Esto último es de gran 
Figura 1.2: Gráfica en la que se representa la biocompatibilidad frente a la resistencia a la 
polarización de los metales 
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importancia, ya que el estimulo para el crecimiento o resorción de un hueso es la 
deformación asociada a la carga aplicada. 
 
En este sentido, existen aleaciones que no poseen memoria de forma pero que si tienen una 
buena compatibilidad mecánica como por ejemplo, la aleación Ti-6Al-4V, que presenta 
módulos elásticos entre 80 y 120 GPa [20], pero no presenta biocompatibilidad dado que se 
han reportado los efectos negativos de Al y el V [21], [22]. El hueso en cambio, presenta 
módulos elásticos de 27 y 18 GPa [19], y es este hecho el que pone de manifiesto la 
necesidad de obtener aleaciones con módulos más bajos que los que presentan las 
aleaciones actualmente implantadas, a fin de mejorar la mencionada compatibilidad 
mecánica( stress shelding) además de ser biocompatibles. 
 
En la tabla 1.1 se citan las propiedades mecánicas del hueso, las cuales constituyen el 
patrón a seguir en el momento de seleccionar el biomaterial del implante, y que siguen 
siendo la gran fuente de estudio para la optimización de la biocompatibilidad mecánica. 
 
 
Hueso 
cortical 
Hueso 
poroso 
Propiedades generales   
Densidad (g/m3) 1,6-2,1  
Propiedades mecánicas   
Resistencia a compresión a temperatura ambiente (MPa) 138 41-62 
Resistencia a flexión a temperatura ambiente (MPa) 50-150  
Módulo de Young (GPa) 7-25 0,05-0,5 
Tenacidad a fractura KIC (MPa.m-1/2) 2-12  
 
 
Para el diseño de aleaciones con propiedades tales como bajo módulo elástico o memoria 
de forma, es necesario contar con un método teórico de diseño de aleaciones que permita 
determinar estas propiedades, y otras, a priori. En la bibliografía consultada se encontró un 
método de diseño teórico de aleaciones cimentado en orbitales moleculares [23] conocido 
como DV-Xα, y cuya aplicación es el diseño de superaleaciones de Níquel y algunas pocas 
en determinación de fases de Titanio. Éste permite la selección de los elementos aleantes 
que se desea que constituyan la aleación, determinándose así la composición química de la 
misma y con ello, la fase que se desea con miras a la obtención de propiedades específicas 
para una aplicación concreta. 
Tabla 1.1: Propiedades mecánicas del hueso. Fuente: Biomecánica ósea y técnicas de 
reparación. Instituto de Biomecánica de Valencia. España, 1999. Cáp.2 
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Este Método fue publicado en 1991 por el grupo de investigación del Doctor M. Morinaga y 
considera dos parámetros de la física cuántica como son el orden de enlace ( Bo) y el nivel 
energético del orbital d ( Md) que determinan la naturaleza del enlace químico de la 
aleación. Así, usando estos parámetros puede ser  entendido el comportamiento de las 
aleaciones y diseñar, por ejemplo, aleaciones de titanio resistentes al calor o aleaciones de 
circonio resistentes a la corrosión [23] entre otras. 
 
En la literatura se pueden encontrar referencias de la utilización exitosa de este Método, tal 
como el diseño de nuevas aleaciones de Titanio tipo β compuestas por elementos no tóxicos 
como Nb, Ta, Zr, Mo o Sn y con bajos módulos elástico por Daisuke Kuroda [17] en 1998 y 
Mitsuo Niinomi [24] en 1999, entre otros. A pesar de esto, se desconoce si los parámetros 
utilizados en este método pueden predecir un comportamiento de memoria de forma en 
aleaciones de Ti. 
 
Por otra parte, el método de cálculo para la obtención de los parámetros de diseño 
corresponde al más antiguo de los métodos DFT (método variacional lineal de cálculo de 
orbitales moleculares), cuyos principios han sido puestos en duda en los últimos años según 
físico-químicos, pero hay de comentar las ventajas de este método como son que predice la 
fase de la aleación que se somete a estudio o investigación, tan importante en memoria de 
forma; el mecanismo de deformación de la aleación en cuestión, que también es de gran 
importancia en memoria de forma y los elementos aleantes necesarios para la estabilización 
de dicha fase. Por esto, sería útil optimizar el método y poder llegar a diseñar aleaciones 
con memoria de forma y/o bajo módulo elástico. 
1.2 PLANTEAMIENTO DEL PROBLEMA. 
Para la determinación de la composición química de SMA y /o bajo módulo elástico, y en 
general para la obtención de cualquier aleación, se emplea el método tradicional de prueba 
y error que implica altos costos y largos tiempos de experimentación. Por ello sería útil la 
utilización de métodos teóricos que optimicen las etapas de experimentación en aleaciones 
y que permitan conocer las propiedades de dichas aleaciones desde el momento del diseño 
de las mismas. 
 
Por otra parte, diferentes parámetros han sido definidos para intentar relacionar los 
elementos aleantes con el elemento matriz (entiéndase por aquel con mayor % en peso) de 
una aleación y así predecir su comportamiento. Sin embargo no existen unos parámetros 
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calculados óptimamente, que permitan determinar la composición química de una aleación 
con efecto memoria de forma y/o bajo módulo. 
 
1.3 JUSTIFICACIÓN DE LA INVESTIGACIÓN. 
Actualmente la proporción de población con edad avanzada está en aumento y así mismo la 
demanda de sustituciones de tejidos deteriorados por prótesis realizadas con biomateriales 
que cumplan todas las compatibilidades ya mencionadas. Este dato pone de manifiesto la 
gran importancia de las SMA y /o bajo módulo elástico en el campo biomédico, siendo 
fundamental la optimización en coste y tiempo de la fabricación de las mismas. 
 
De igual forma, contar con un método teórico de diseño de aleaciones que permita 
determinar la composición química de la aleación y que facilite el conocimiento del 
comportamiento de la aleación a nivel de propiedades mecánicas, permitirá obtener 
aleaciones de mejor calidad y mayor campo de aplicaciones predecibles acorde a las 
propiedades. 
 
A largo plazo, se podrá hacer una validación experimental del método de diseño que permita 
dejar por sentado la eficiencia y eficacia del método teórico de diseño implementado, 
llegando incluso a determinar una zona de trabajo para los parámetros que se desean 
optimizar a través de este trabajo y que permita, obtener una aleación específica con 
elementos altamente biocompatibles, con memoria de forma y/o bajo módulo elástico que 
pueda sustituir a las aleaciones de Ti-Ni. 
 
1.4 OBJETIVOS 
GENERALES: 
- Optimizar el método teórico de diseño de aleaciones basado en orbitales 
moleculares propuesto por M. Morinaga para aleaciones de titanio. 
 
- Validar, teórica y experimentalmente, el método teórico de diseño de aleaciones 
de M. Morinaga para aleaciones de titanio libres de níquel con memoria de forma 
y/o módulo elástico bajo para aplicaciones biomédicas.  
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ESPECÍFICOS: 
 
- Determinar el orden de enlace y los niveles energéticos de los orbitales d para 
diferentes elementos, por medio de un método de cálculo moderno de 
pseudopotenciales. 
 
- Crear una base de datos de aleaciones de Titanio libres de Níquel con memoria 
de forma y/ o bajos módulos elásticos reportadas en literatura. 
 
 
- Calcular los parámetros Bo y Md , mencionados anteriormente, mediante el 
método de diseño teórico de aleaciones para cada una de las aleaciones de la 
base de datos. 
 
- Obtener un nuevo diagrama Bo versus Md ,o similar al del Doctor M. Morinaga, 
en el que se representen las fases estables presentes a partir de las aleaciones 
de Titanio recompiladas bibliográficamente, y en base a cálculos más modernos, 
y que permitirá la determinación de composiciones químicas de aleaciones. 
 
- Determinar un rango de trabajo para los parámetros utilizados en el diseño 
teórico que permitan predecir un comportamiento de memoria de forma y/o bajo 
módulo elástico acorde a la base de datos. 
 
- Diseñar y fabricar dos nuevas aleaciones dentro del rango de trabajo elegido para 
verificar su comportamiento a nivel experimental. En este caso, el Ni se sustituirá 
por elementos biocompatibles como el Ta, Nb, o Zr. 
 
- Caracterizar química, microestructural y mecánicamente las aleaciones 
diseñadas con el método teórico. 
 
1.5 METODOLOGÍA DE TRABAJO. 
Con el fin de llevar a cabo este proyecto la metodología de trabajo a seguir será la siguiente: 
El primer objetivo a cumplir será determinar el orden de enlace (Bo) y los niveles energéticos 
de los orbitales d (Md) para elementos de transición tales como el Titanio(Ti), Tántalo(Ta), 
Hafnio(Hf), Niobio (Nb) y Zirconio (Zr); al igual que para otros elementos que no son de 
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transición como el Níquel y el Magnesio. Dicho cálculo se realizará con un método DFT 
moderno mediante el programa Gaussian con la ayuda del Dr. J. C. Paniagua del grupo de 
Química Física de la Universidad de Ciencias Químicas de Barcelona. 
 
Una vez se calculen dichos parámetros, se realizará una revisión bibliografía de aleaciones 
que presenten las siguientes características: fase β, superelasticidad, memoria de forma y/o 
bajo módulo elástico; además de aquellas aleaciones base Ti de las que no se reporta 
ninguna de estas propiedades, ya que servirán para definir las diferentes zonas propuestas 
por Morinaga. A estas aleaciones se les calculará el orden de enlace (Bo) y los niveles 
energéticos de los orbitales d (Md). 
 
Con los valores obtenidos de los cálculos realizados se creará un nuevo diagrama en el que 
se representen los niveles energéticos de los orbitales d frente al orden de enlace. De esta 
manera se validará y optimizará teóricamente el método teórico de diseño de aleaciones 
propuesto por M. Morinaga. 
 
Validado el método de diseño teórico de aleaciones, se fabricarán dos aleación que se 
encuentren dentro del rango elegido y se verificarán sus comportamientos a nivel 
experimental mediante métodos como el de Calorimetría Diferencial de Barrido (DSC), micro 
y nanoindentación, microscopia óptica, microscopia electrónica de barrido (SEM) y 
espectroscopias de caracterización química(FRX), (DRX). 
 
Después de caracterizar las aleaciones diseñadas por el método mencionado anteriormente, 
y obteniendo los resultados experimentales esperados, quedará validado experimentalmente 
el método teórico de diseño de aleaciones. 
 
 
 
 
 
Optimización y validación de un método teórico de diseño de aleaciones de Ti libres de Ni con memoria 
de forma y bajo módulo elástico para aplicaciones biomédicas. 13
 
 
1.6 CRONOGRAMA. 
Inicio: 26 de Septiembre del 2005. 
Final: 28 de Febrero del 2006. 
 
 
 
ACTIVIDAD Septiembre Octubre Noviembre Diciembre Enero Febrero 
Revisión de literatura.                                                 
Cálculo de parámetros y 
depuración de resultados.                                                 
Validación teórica.                                                 
Diseño nuevas aleaciones.                                                 
Fundición y colada.                                                 
Homogeneización y 
tratamiento térmico.                                                 
Caracterización mecánica.                                                 
Caracterización 
transformación 
martensítica.                                                 
Compilación de resultados.                                                 
Análisis de resultados.                                                 
Realización de reportes y 
correcciones.                                                 
Reporte final del proyecto.                                                 
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CAPÍTULO 2: FUNDAMENTOS TEÓRICOS 
 
Este apartado se encuentra dividido en dos grandes bloques. En el primer bloque se explican los 
fundamentos teóricos de las SMA así como la formación de la fase martensítica y sus características, 
con fin de entender cada uno de los más elementales aspectos ingenieriles del efecto de memoria de 
forma. Posteriormente se revisan las principales propiedades de las SMA: efecto memoria de forma, 
doble efecto memoria de forma y superelasticidad, entre otras. Este bloque concluye con las 
principales aplicaciones de las SMA en el campo biomédico. 
 
En el segundo bloque se explican, después de una breve introducción a conceptos químicos y 
cuánticos básicos, los dos métodos de diseño de aleaciones por orbitales moleculares empleados en 
el presente proyecto, así como una comparación entre los mismos. 
2.1 FUNDAMENTOS TEÓRICOS DE LAS SMA. 
2.1.1 La transformación martensítica 
2.1.1.1 Perspectiva microscópica. 
Las transformaciones de estado de los sólidos son de dos tipos: de difusión y de 
desplazamiento [25]. Las transformaciones por difusión son aquellas en las que sólo se 
puede formar una nueva fase moviendo átomos aleatoriamente a distancias relativamente 
grandes. Se requiere un amplio rango de difusión porque la nueva fase es de diferente 
composición química que la matriz de la que se forma, dependiendo así, del tiempo y la 
temperatura. Sin embargo, las transformaciones por desplazamiento no requieren un 
amplio rango de movimientos y en este caso los átomos se reordenan para llegar a una 
nueva estructura cristalina más estable pero sin cambiar la naturaleza química de la matriz. 
Dado que no es necesaria una migración atómica, estas transformaciones generalmente son 
independientes del tiempo siendo el movimiento de la interfase entre las dos fases 
tremendamente rápido. Se suelen llamar transformaciones atérmicas [26], dado que la 
cantidad de nueva fase creada usualmente depende sólo de la temperatura y no de la 
cantidad de tiempo a esa temperatura. 
 
Las transformaciones martensíticas son generalmente de este segundo tipo, y se forman 
enfriando desde una fase a alta temperatura llamada fase madre o austenita. Son, 
además, transformaciones independientes de la difusión, que se produce de modo 
instantáneo y manteniendo una relación de orientación entre la fase madre y la martensítica. 
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Son, además, transformaciones en las que se libera calor en su formación, hay una 
histéresis asociada a esa transformación y hay un rango de temperatura el en que coexisten 
austenita y martensita [27]. 
2.1.1.2 Cristalografía. 
Las aleaciones con memoria de forma se basan generalmente en una simetría BCC aunque 
más frecuentemente en una estructura B2, otras en una ordenación más compleja llamada 
DO3 también basada en la simetría BCC. Estas se muestran en la figura 2.1. 
 
 
Desde el punto de vista cristalográfico, la transformación de austenita a martensita puede 
explicarse separada en dos partes: deformación de la red cristalina y cizalladura 
invariante de la red. La deformación de la red cristalina, consiste en todos los 
movimientos atómicos necesarios para producir la nueva estructura a partir de la antigua 
[28]. 
 
En el diagrama (a) de la figura 2.2, se esquematiza en dos dimensiones la estructura 
austenita, y la progresión hacia una estructura totalmente martensita se reproduce de (b) a 
(d). Nótese que a medida que la interfase avanza, cada capa de átomos es desplazada tan 
solo una pequeña distancia. El resultado final de esos pequeños movimientos coordinados 
es la nueva estructura martensítica. 
 
Figura 2.1: Estructura ordenada y desordenada que se encuentran comúnmente en las SMA. a) 
estructura desordenada BCC, donde los átomos se han distribuido aleatoriamente. b) estructura B2 
encontrada en Ni-Ti, estructura tipo CsCl. c) DO3 encontrada en Cu-Al-Ni [10]. 
Figura 2.2: Se muestra esquemáticamente en dos dimensiones, la transformación de austenita a 
martensita. (a) siendo completamente austenita (d) completamente martensita. En (c) a medida 
que la interfase avanza, cada capa de átomos se desplaza sólo una pequeña distancia [10] 
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La segunda parte de la transformación martensítica, cizalladura invariante de la red, es un 
paso de acomodación: la estructura martensita producida por el paso anterior es de 
diferente forma que la austenita circundante. La martensita de los aceros implica un cambio 
de volumen y forma, mientras que las aleaciones con memoria de forma tienen sólo cambio 
de forma, no de volumen. 
 
Tanto la nueva fase como la austenita circundante, deben ser alteradas para acomodarse a 
una nueva estructura. Hay dos mecanismos generales por los cuales esto puede pasar y 
que se muestran en la figura 2.3: de deslizamiento (fig. 2.3a) o por maclado (fig. 2.3b).  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Este hecho también puede verse en la figura 2.4. En ambos casos, cada celda individual, o 
paralelogramo, tiene la nueva estructura martensítica pero la forma en conjunto es la de la 
austenita original, ya que como se ha mencionado anteriormente, no se da cambio de 
volumen. El deslizamiento es un proceso permanente y es un mecanismo común en la 
mayoría de martensitas. En cambio, el maclado es incapaz de acomodar cambios de 
volumen (debería ser necesario) pero puede acomodar cambios de forma de un modo 
reversible. Para que la memoria de forma ocurra de forma extensa, el mecanismo de 
acomodación tiene que ser completamente reversible, en otras palabras, el maclado debe 
ser el proceso de acomodación predominante ya que no es necesario acomodar cambios de 
volumen.  
 
 
 
 
 
 
Figura 2.3: Los dos mecanismos de acomodación de la transformación martensítica. En 
deslizamiento (izquierda), la estructura es dañada irreversiblemente. En el maclado (derecha) 
la acomodación es reversible. Imagen obtenida de www.cs.ualberta.ca.
a) Acomodación por deslizamiento b) Acomodación por maclado 
(b) 
Figura 2.4: Forma gráfica de representación de los dos mecanismos de acomodación. (a) 
Acomodación de la deformación por deslizamiento. (c) Acomodación de la deformación por 
maclado. Imagen de hercules.oulu.fi 
(a) 
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La superficie de separación entre la martensita y la fase de partida es coherente, siendo el 
plano de acomodación un plano invariante, es decir, sin distorsión ni rotación, sin producirse 
pérdida de coherencia ni distorsión elástica. Así, es una transformación homogénea en 
donde las líneas rectas siguen siendo restas y los planos siguen siendo planos. Por lo tanto, 
la transformación se puede describir como una cizalladura homogénea paralela al plano de 
acomodación existente, ya que hay diversas posibilidades de orientación de la martensita 
que se corresponde con las diferentes orientaciones de los planos de acomodación de las 
direcciones de cizalladura.  
 
El número de posibles orientaciones de las placas de martensita en un grano dependen de 
los planos habit que son los planos sobre los que desliza la martensita. Para la martensita 
termoelástica, 24 planos habit son posibles y consecuentemente pueden ocurrir 24 variantes 
de placas martensíticas, dando lugar a formación multivariante como se puede observar en 
la microestructura 2.1. La orientación cogida por una placa de martensítica creciente con 
respecto a la orientación de su vecino es la más estable energéticamente en el campo de 
deformación particular.  
 
Si se aplica externamente una tensión uniaxial constante, se obtiene una transformación 
martensítica en la que solo un número limitado de variantes martensíticas termoelásticas 
tienen expectativas de crecer tal como se puede observar en la microestructura 2.2. 
 
               
 
 
 
El proceso de acomodación por maclado, ya mencionado, es el que juega un papel 
importante en el efecto de memoria de forma [29], [30]. Como se puede ver en la figura 2.5, 
la frontera del maclado es un plano especular: la visión en una dirección es especular con 
respecto a la otra. Los átomos situados en esa frontera, ven el mismo número y tipo de 
enlaces en ambas direcciones. Algunas propiedades de estas fronteras son que tienen una 
energía muy baja y son bastante móviles ya que no requiere que los enlaces atómicos se 
Microestructura 1: Microestructura de 
fase martensitica.[11] 
Microestructura 2: Microestructura de fase 
martensitica inducida por  tensión.[11] 
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rompan, por ello, la relativa estabilidad de la fase martensítica no se ve fuertemente 
afectada por el número o la localización de esas fronteras. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Si a una estructura que ha acomodado una tensión aplicada por maclado, se le aplica una 
nueva tensión las fronteras de maclado se moverán fácilmente, produciendo una forma que 
se acomoda mejor a la tensión aplicada. En la figura 2.6 se muestra un ejemplo. El resultado 
de mover una frontera de maclado es convertir una orientación o variante en otra; así la 
variante que se dará será la que esté mejor orientada a la tensión aplicada. En el caso ideal 
una única variante de martensita puede producirse, a partir de muchas variantes, 
tensionando una cantidad suficiente teniendo lugar el proceso que se conoce como 
demaclado. 
 
 
 
 
 
 
 
Hasta ahora no se han distinguido diferentes tipos de átomos, pero en una aleación, se 
presentan varias especies de átomos por tanto, se ha de considerar como se distribuyen 
esos átomos en los espacios de la red cristalina. 
 
Para las aleaciones con memoria de forma, como por ejemplo NiTi, la martensita adquiere la 
misma ordenación que la austenita y a esto se le llama ordenación heredada [11]. Para otras 
aleaciones, como por ejemplo el acero, la red sufre distorsión tal como puede verse en la 
figura 2.7. 
Figura 2.5: Vista esquemática de una frontera de maclado. Un átomo situado en la frontera es 
especular a derecha e izquierda.  Esto hace que las fronteras de maclado tengan una energía de 
interfaz muy baja y sean muy móvileswww.cs.ualberta.ca. 
a b c 
Figura 2.6: Las fronteras de maclado en la martensita pueden moverse fácilmente ante la 
aplicación de una tensión cortante. Este movimiento de maclas produce una inestabilidad en la 
acomodación, y por ello la forma de la red cambia [10]. 
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2.1.1.3 Temperaturas de transformación. 
Todas las propiedades físicas de la austenita y martensita son diferentes, y por ello a 
medida que atravesamos el punto de transformación mediante una variación de la 
temperatura, aparece una gran variedad de cambios en las propiedades significativas [31]. 
Cualquiera de ellas puede usarse para seguir el proceso de la transformación, tal como se 
ve en la figura 2.8. 
 
Las temperaturas Ms, Mf, As, Af que se indican en el gráfico se refieren a las temperaturas a 
las cuales las transformaciones martensítica y austenítica empiezan y terminan 
respectivamente. No existe, pues, una determinada temperatura, sino un rango de 
temperaturas en el que se produce la transformación, denominadas Temperaturas 
características o Temperaturas de Transformación, fundamentales en la caracterización de 
estas aleaciones [32].  
 
 
   
 
 
 
 
 
 
Temperatura de 
transformación 
Descripción 
Ms Temperatura de inicio de la 
transformación Martensítica. 
Mf Temperatura final de la 
transformación Martensítica. 
As Temperatura de inicio de la 
transformación Austenítica. 
Af Temperatura final de la 
transformación Austenítica 
Figura 2.7: En la red cristalina FCC de la fase  austenita del acero, los átomos de carbono se 
acomodan en el centro de las aristas del cubo. En la fase martensita (BCC) el carbono queda 
atrapado en una posición donde no cabe, produciéndose así una distorsión elástica. En el caso de 
la aleación  con memoria de forma todos los átomos adquieren una posición en la 
red.www.cs.ualberta.ca. 
NiTi ACERO 
Figura 2.8: Ciclo de histéresis de la transformación. Se representa el % de austenización .vs. 
temperatura. Imagen obtendia de www hni-alt.upb.de 
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En el proceso de enfriamiento, la primera de esas temperaturas es la temperatura de inicio 
de la Tranformación Martensítica (Ms) a partir de la cual se empieza a formar martensita por 
temperatura. Esta transformación termina a medida que decrece la temperatura a una 
temperatura cercana a Mf o temperatura final de la Transformación Martensítica. El siguiente 
conjunto de temperaturas características de transformación son las de inicio y final de la 
transformación austenítica, As y Af respectivamente. La formación de la fase austenítica 
comienza a medida que la aleación, en el proceso de calentamiento, alcanza la temperatura 
As. Se empieza a formar entonces una estructura cristalina cúbica centrada en las caras 
(FCC), rígida y dura, que se termina de formar alrededor de Af. Cuando el elemento se 
calienta más allá de Af, la deformación se recupera completamente obteniendo el efecto de 
memoria de forma. En la figura 2.8 se hace evidente que los procesos de transformación de 
austenita a martensita y viceversa, siguen diferentes caminos como consecuencia de la 
histéresis de la transformación. 
 
La formación de la martensita es un proceso termoplástico, lo que quiere decir que un 
descenso incremental de la temperatura entre Ms y Mf produce un ligero crecimiento de las 
láminas de martensita existentes y la nucleación de algunas nuevas. Pero, cuando la 
temperatura asciende incrementalmente, las nuevas láminas nucleadas desaparecen y 
aquellas que crecieron ligeramente en el enfriamiento, se reducen un poco. Por tanto se 
puede decir que la martensita es cristalográficamente reversible.  
 
Microscópicamente, está histéresis se puede asociar al rozamiento debido al movimiento de 
las fronteras relativas de maclado de la martensita [29] y se suele caracterizar por el ancho 
de histéresis o diferencia entre el pico de martensita (Mp que es el pico en el que el 50% de 
martensita ya ha transformado) y el pico de austenita (Ap que es el pico en el que el 50% de 
la austenita ha transformado). La magnitud de la histéresis depende de la aleación, pero 
normalmente son típicos los rangos de valores entre los 20 y 40 ºC para materiales con 
memoria de forma [33]. 
 
Existen muchas propiedades de las SMA que varían con la transformación martensítica, 
pero una de las que cambia de modo más significativo es el límite elástico [31]. La estructura 
martensítica puede deformarse moviendo fronteras de maclado, que son bastante móviles. 
Por ello, el límite elástico es mucho más bajo que el de la austenita, que debe deformarse 
por generación de dislocaciones. Sólo una cierta cantidad de deformación martensítica 
puede ser acomodada por este proceso de movimiento de maclado y, una vez excedido, el 
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material se deformará de nuevo elásticamente y, eventualmente, cederá por segunda vez, 
de modo irreversible (movimiento de dislocación).  
2.1.1.4 Energía libre para la transformación.  
La transformación martensítica se produce cuando la energía de la martensita (GM) es 
inferior a la de la austenita (Gβ), es decir, para las temperaturas inferiores a la temperatura 
crítica To tal como se observa en la figura 2.9.  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
En To, la diferencia de energía libre ∆Gm-β entre las dos fases es nula y el equilibrio 
termodinámico se establece tal como se expresa en la ecuación (Ec.2.1): 
 
Una primera estimación de To puede se dada por la ecuación (Ec.2.2):  
 
Sin embargo, en la práctica la transformación martensítica comienza a una temperatura Ms, 
que es ligeramente inferior a To. Este subenfriamiento es necesario a fin de superar los 
efectos ligados a contribuciones no químicas como son: el acomodamiento elástico de los 
cambios de forma y volumen así como a la presencia de algunas contribuciones 
irreversibles. Estas contribuciones están normalmente asociadas a esfuerzos de 
cizallamiento necesarios para desplazar las interfaces, a cambios de energía ligados a la 
introducción de defectos provocados por la transformación y al acomodo parcial de 
deformaciones pláticas.  
(Ec. 2.1) 
(Ec. 2.2) 
G 
T 
Figura 2.9: Energía libre de la fase austenita (Gb) y la fase martensita ( GM) en función de 
la temperatura[11]. 
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En la figura 2.8, las diferencias de temperaturas (Ms-Mf) o (As-Af) son principalmente 
debidas a la energía elástica almacenada durante la transformación. Y las diferencias entre 
las temperaturas de principio y fin de la transformación (As-Mf y Af-Ms) se deben a la 
existencia de una cierta energía disipada, siendo la responsable de la histéresis de la 
transformación. De esta manera, los términos elásticos y disipativos (contribución 
irreversible) deben de ser considerados en las condiciones de equilibrio (ecuación 2.1). Si la 
transformación avanza por una sucesión de estados de equilibrio metaestables, el balance 
de energía para una transformación termoelástica se puede expresar tal como se observa 
en la ecuación (Ec.2.3) [34]: 
 
 
 
Dónde α representa la fracción de la martensita; Gel la energía de deformación elástica y Gdis 
la energía disipada por el sistema. La condición de equilibrio representada por la ecuación 
anterior, (Ec.2.3) separa las tres contribuciones de energía: el calor de transformación, la 
energía elástica almacenada en el material y el trabajo irreversible que se utiliza 
principalmente en el movimiento de las interfaces. [35] [36] y [37]. 
2.1.2 Propiedades de las SMA 
2.1.2.1 Efecto de memoria de forma. 
Cuando la muestra es deformada por debajo de Mf esta permanece en su estado deformado 
hasta que es calentada. La forma se empieza a recobrar al llegar a As y es finalizada al 
llegar Af [38], [11]. Una vez que la forma se ha recuperado en la temperatura Af, no hay más 
cambio en la forma cuando la muestra es enfriada por debajo de Mf y la memoria de forma 
sólo puede ser reactivada deformando la muestra martensítica otra vez, tal como se muestra 
en la figura 2.10. El efecto de memoria de forma es un proceso que va de la forma fría a la 
caliente pero no puede ser revertida, es decir, ocurre una vez solamente, y ésta es la razón 
por la que es frecuentemente referido como memoria de forma simple. 
      
 
 
(Ec. 2.3) 
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2.1.2.2 Efecto Doble Memoria de Forma. 
En efecto doble memoria de forma, o efecto de memoria de forma reversible, consiste en 
que el material es capaz de recordar tanto la forma de la fase austenita (T>Af) como la de la 
martensita(T<Mf). Si se calienta el material a una temperatura por encima de Af éste se 
expande, cuando lo enfriamos a una temperatura por debajo de Mf el material se contrae 
adquiriendo la forma original. Este ciclo se puede repetir infinitas veces por simples cambios 
de temperatura [38], [11]. Este efecto se representa esquemáticamente en la figura 2.11 en 
forma comparativa con el efecto de memoria de forma simple. 
 
          
 
 
El comportamiento de doble memoria de forma es logrado repitiendo varias veces el ciclo de 
memoria simple. Es un proceso que se llama Educación o Adiestramiento del material y 
consiste en tratamientos térmicos. Existen dos tipos de proceso de adiestramiento o 
educación [30]: el proceso de Adiestramiento Pasivo y el proceso de Adiestramiento Activo. 
Con estos procesos se puede conseguir que el material recuerde sucesivamente y de forma 
cíclica tanto la forma caliente como la fría. El adiestramiento consiste en favorecer que 
Figura 2.11: Comparación de la memoria de forma simple y doble. www.hni-alt.upb.de. 
Figura 2.10: a) Descripción microscópica del proceso de memoria de forma. La austenita es enfriada  
para formar martensita maclada, posteriormente se deforma moviendo las fronteras de maclado. 
Tanto la martensita maclada como la deformada, al calentarla vuelven al estado austenítico. b) 
Esquema del efecto memoria de forma Imagen obtendia de www.hni-alt.upb.de. 
a b
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aparezcan unas variantes de martensita frente a otras que quedan impedidas, según 
parece, por las dislocaciones. Esta selección en las variantes de martensita permite la 
plasticidad.  
 
En el caso de Adiestramiento Activo, partiendo de fase austenita (T>Af) se enfría 
rápidamente obteniendo una estructura totalmente martensítica (T< Mf); entonces se 
deforma “plásticamente” hasta la forma final que interese. Se calienta y vuelve a obtenerse 
fase austenita que recupera la forma caliente inicial, tal como se ve en la figura 2.12. 
Ciclando este proceso repetidas veces el material queda adiestrado ya que la deformación 
repetida sobre la estructura martensítica comporta una educación en unas orientaciones 
preferentes que la fase austenita, en su retransformación sucesiva, memoriza, estabilizando 
finalmente esta estructura martensítica con orientación preferente y con ello una forma fría 
prefijada. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
En el caso del Adiestramiento pasivo distinguimos tres casos:  
1. Proceso de Adiestramiento Pasivo Ι: el proceso es idéntico al de adiestramiento 
activo pero a diferencia de éste, mientras se calienta la martensita se ejerce una 
tensión, obteniéndose la fase β (austenita) con una martensita inducida (SIM). 
Enfriando y calentando sucesivamente con la tensión y de forma cíclica, se educa y 
el material y se obtiene una martensita orientada y con la forma que interesa.  
2. Proceso de Adiestramiento Pasivo ΙΙ: se parte de fase β o austenita (T>Af) y se 
ejerce una tensión provocando la aparición de martensita inducida por tensión en la 
matriz de la fase β, al descargar la tensión, desaparece la martensita inducida por 
tensión, obteniéndose la fase β; esta carga y descarga se realiza varias veces; al 
enfriar se obtendrá martensita orientada, de la misma forma que la martensita 
inducida por tensión.  
3. Proceso de Adiestramiento Pasivo III se parte de fase austenita (T>Af) y se aplica 
tensión, obteniéndose martensita inducida por tensión en una matriz de fase β. 
Figura 2.12: Esquema del proceso de adiestramiento activo. www.hni-alt.upb.de. 
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Enfriando y aplicando tensión a la vez, se obtiene una estructura totalmente 
martensítica (martensita inducida por tensión o térmica). Sin tensión se calienta 
(T>Af), obteniendo fase β que, nuevamente tensionada, estabiliza martensita 
inducida en β; al enfriar y seguir aplicando tensión vuelve a estabilizar una estructura 
totalmente martensítica orientada. Repitiendo sucesivas veces estos ciclos, el 
material se adiestra con el efecto doble memoria. 
2.1.2.3 Superelasticidad. 
Una característica de las aleaciones de memoria de forma es la superelasticidad que es la 
capacidad del material de deformar elásticamente mucho más que los materiales metálicos 
convencionales (8-10%) cuando se deforma en estado austenítico (inducción de martensita 
por tensión) [16] siendo este comportamiento independiente de la temperatura [30]. La 
martensita inducida por tensión a partir de la fase austenita del NiTi, permite generar 
grandes deformaciones en el material que se recuperan cuando se elimina la carga.  
 
Este efecto es similar al efecto de pseudoelasticidad. Los dos son procesos reversibles, pero 
en el efecto de pseudoelasticidad no hay cambio de fase pudiéndose explicar por 
reorientación de variantes.  
 
Durante el enfriamiento la martensita se forma en la temperatura Ms sin aplicar tensión. 
Pero en el mismo material, la martensita puede formarse por encima de Ms si se le aplica 
una tensión, y la martensita así formada se le llama martensita inducida por tensión (SIM). 
La fuerza impulsora para la transformación es ahora mecánica, y opuesta a la térmica [40]. 
Es decir, hay una equivalencia entre la temperatura y la tensión: un decrecimiento en la 
temperatura es equivalente a un crecimiento de la tensión, estabilizando ambas la 
martensita. 
 
La variación lineal de la tensión en función de la temperatura para inducir martensita puede 
ser descrita por una ecuación, ecuación 2.4, modificada de Clausius- Clapeiron: 
MP
OT
Q
dT
d
→
∆= εσ
σσ
)(
)(
   
Donde ∆Q(σ) es el calor latente de la transformación bajo tensión σ, TO (σ) es la temperatura 
termodinámica de equilibrio bajo tensión σ, y εP→M es la deformación asociada con la 
transformación P→M.  
 
Ecuación 2.4
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La dificultad para producir martensita inducida por tensión incrementa con la temperatura 
hasta Md, por encima de la cual la tensión crítica para inducir martensita es mayor que la 
necesaria para mover dislocaciones. Esto hace que Md sea la mayor temperatura a la cual 
es posible tener martensita. Por ello el  rango de temperaturas para tener martensita 
inducida por tensión varía desde Ms hasta Md [1]. 
Si representamos esta relación, tal como se observa en la figura 2.13, se observa como las 
cuatro temperaturas de transformación cambian con el nivel de tensión, desplazándose 
hacia valores más altos en proporción lineal con la tensión [41] y [42]. De la figura 2.13 b, 
hay que destacar que la relación entre tensión y temperatura para temperaturas inferiores a 
Ms, es una recta prácticamente paralela el eje de las temperaturas. Cuando se habla de 
temperaturas de transición, siempre se suelen dar a tensión cero, pero en muchos casos se 
omite el subíndice 0.  
 
 
 
 
 
 
 
 
La deformación total puede no ser completamente recuperada, se habla entonces de 
comportamiento pseudoelástico. La causa principal del comportamiento pseudoelástico es 
porque la transformación martensítica no es completamente reversible al descargar debido a 
la existencia de interacciones entre placas de martensita y límites del grano o bien entre 
placas de martensita que crecen en distintos planos habituales. Sin embargo, calentando 
por encima de Af se lleva a cabo la transformación inversa en toda su extensión, sugiriendo 
así de nuevo el efecto memoria de forma.  
 
La relación tensión-deformación es altamente dependiente del camino. En este caso camino 
significa: historia del elemento en temperatura, deformación y condiciones de carga. Estos 
comportamientos los podemos ver representados en la figura 2.14. 
 
 
 
a b
Figura 2.13: Diferentes consideraciones para el diagrama tensión-temperatura para la variación 
de las temperaturas de transformación con la tensión.hercules.oulu.fi 
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La temperatura de la curva a) esta por encima de Md y por ello el material se comporta 
como un metal convencional, así se puede observar una zona elástica y una zona plática 
que finaliza a altas tensiones con la rotura. En la curva b) se ejemplifica el efecto memoria 
de forma tal y como se suele utilizar: la tensión causa una gran deformación aparentemente 
plástica, que es totalmente recuperada sólo al calentar tal como indica la línea de puntos en 
la figura 2.14. La curva c) representa el fenómeno de la superelasticidad: la temperatura 
está por encima de Af, al aplicar tensión aparece una extensa zona elástica y a continuación 
una zona plástica. Cuando se retira la tensión el material vuelve automáticamente a 
recuperar la deformación sin necesidad de calentamiento. 
2.1.2.4 Comportamiento gomoso. 
Este comportamiento gomoso se observa a temperaturas claramente por debajo de Mf. 
Muestras de materiales completamente martensíticos pueden ser cargados ya que ellos 
aguantan una gran tensión, y cuando ellos son descargados recuperan totalmente la forma 
inicial [11]. Esto es similar a lo que sucede en pseudoelasticidad, como se mencionó 
anteriormente, pero ahora no se trata de un cambio de fase ya que el material es 
martensítico cuando se somete a tensión.  
 
Este proceso también puede ser explicado por la reorganización de las variantes en la 
dirección más estable. Éste tiene lugar a bajas energías interfaciales de las placas 
martensíticas, las cuales hacen el proceso totalmente reversible y donde algunas variantes 
pueden crecer a expensas de otras. 
 
De hecho, en el proceso de carga el crecimiento de estas variantes, que mejor relajan la 
distribución de tensiones internas causadas por la carga externa, está favorecido. En 
Figura 2.14: Representación conjunta del comportamiento de las SMA a diferentes 
temperaturas.hercules.oulu.fi 
Optimización y validación de un método teórico de diseño de aleaciones de Ti libres de Ni con memoria 
de forma y bajo módulo elástico para aplicaciones biomédicas. 29
 
 
descarga, el proceso es reversible y se produce una reducción en las variantes que han sido 
desarrolladas, hasta que es encontrada la propia acomodación estructural. Este 
comportamiento es particularmente sensible a los tratamientos termomecánicos sufridos por 
la muestra. 
2.1.2.5 Alta capacidad de amortiguamiento. 
Tanto la memoria de forma como el fenómeno de la pseudoelasticidad residen en la 
reversibilidad de la transformación martensítica y su naturaleza termoelástica, el hecho de 
que haya una histéresis denota un mecanismo de disipación de energía.  
 
Asociado con esta disipación de energía hay, en general, una alta capacidad de 
amortiguamiento en martensitas no férreas que se hace particularmente importante en las 
aleaciones de memoria de forma. Esta capacidad de amortiguamiento es alta en fase 
martensítica, particularmente en la región de temperatura Ms. La conclusión de que la 
energía es absorbida reside en esta transición que es así mismo evidente [43]. La capacidad 
de amortiguamiento a la temperatura de transformación se supone que se origina desde la 
transformación martensítica y depende en gran medida del producto transformado por 
unidad de tiempo [44; 45]. 
2.1.3 Aplicaciones 
Las aleaciones con memoria pueden ser usadas en aplicaciones médicas pero ellas deben 
ser mecánicamente fiables y químicamente fiables (no degradarse in vivo, no 
descomponerse ni disolverse, ser resistentes a la corrosión, etc.…); además de ser fiables 
biológicamente (ser biocompatibles, no citotóxicas, no cancerígenas, antitrombogénicas…) 
 
En la tabla 2.1 se exponen algunas de las aplicaciones, en biomedicina, más recientes de 
las SMA [30]. 
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Aplicaciones Descripción 
Placas de osteosíntesis. 
Grapas para fijar 
huesos. 
Éstas se clavan al hueso a ambos lados de la fractura, particularmente 
en las extremidades, previamente predeformadas. Por efecto de la 
memoria de forma éstas ejercen compresión para intentar volver a su 
forma original. La presión que ejercen por efecto de la memoria de 
forma es constante hasta que recuperan por completo su forma 
original, soldándose el hueso. 
 
Implantes orales 
Un diente artificial puede, después de aplicarlo en una forma 
deformada, retornar a la forma requerida por reacción con la 
temperatura corporal y, además, ser apretado en la mandíbula 
asegurándose así una buena fijación desde un  inicio. 
 
Espaciadores. 
 
En el caso concreto de artrosis vertebral, los espaciadores son 
implantados en los espacios discales deformados por compresión, 
este espaciador cambia de forma por la temperatura corporal y se 
vuelve más circular evitando el roce entre vértebras. 
 
Stents 
Los stents son dispositivos tubulares expansibles que se usan en 
medicina para mantener abiertos a conductos tales como arterias, 
venas, uretra, tráquea y evitar su colapso. El stent se introduce en una 
fase martensítica enfriada, y al estar a temperatura corporal aumenta 
su tamaño desobstruyendo el conducto. 
 
Alambres de ortodoncia 
Los alambres que se unen a los brakets  pueden ser realizados de 
aleaciones con memoria de forma. 
Se colocan sobre la dentadura a corregir  adaptándose así a la forma 
de ésta .El alambre por efecto de la temperatura de la boca recupera 
su forma original corrigiendo así la posición de los dientes. 
Este método es ventajoso porque la fuerza que se ejerce sobre cada 
diente es constante evitando daños en los tejidos que rodean al diente. 
 
 
 Tabla 2.1: Aplicaciones de las aleaciones con memoria de forma. 
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2.2 MÉTODOS DE DISEÑO TEÓRICO DE ALEACIONES POR 
ORBITALES MOLECULARES. 
En este apartado se exponen, en primer lugar, algunos conceptos cuánticos básicos así 
como conceptos químicos que serán de ayuda para un mejor entendimiento de los 
razonamientos posteriores. 
 
A continuación y de forma extensa, se comentan dos métodos de cálculo de orbitales 
moleculares como son el método DV-Xα y el método DFT que son empleados en  el diseño 
teórico de aleaciones. Dichos métodos se emplearán en apartados posteriores para la 
obtención de dos parámetros de diseño, que son el orden de enlace(Bo) y el nivel energético 
del orbital d (Md) de un grupo de aleaciones que componen la base de datos que se 
encuentra en el Anexo1. 
 
2.2.1 Conceptos básicos 
2.2.1.1 Conceptos químicos. 
• Distancia de enlace. 
Es la distancia entre los núcleos de los átomos en situación de mínima energía [46]. 
 
• Energía de enlace. 
La energía de enlace se define como la cantidad de energía necesaria para romper un mol 
de enlaces. Por lo tanto, indica cuán fuerte es un enlace (y a la vez nos proporciona 
información sobre la longitud del enlace; mientras más fuerte es un enlace; menor será su 
longitud) [46]. 
 
• Enlace covalente dativo. 
Es aquel enlace covalente en el que por la alta diferencia de electronegatividades, un 
elemento cede los dos electrones del enlace, el más electropositivo, y el otro los capta, el 
más electronegativo [46]. 
 
• Potencial de ionización (PI). 
Es la energía necesaria para arrancar un electrón de un átomo en estado gaseoso. Todos 
los elementos de la tabla periódica tienen potencial de ionización [46]. 
 
 
32 
Optimización y validación de un método teórico de diseño de aleaciones de Ti libres de Ni con memoria 
de forma y bajo módulo elástico para aplicaciones biomédicas. 
 
 
• Afinidad electrónica (AE). 
Es la energía que se desprende cuando a partir de un átomo gaseoso se forma el 
correspondiente anión. No todos los elementos de la tabla periódica tienen AE ya que no 
todos los átomos tienen aniones estables [46]. 
 
• Electronegatividad. 
Es la tendencia que tienen los elementos a captar electrones. Existen varias escalas con las 
que se puede medir. La de Mulliken (Ec. 2.5) y la de Pauling (Ec. 2.6) son las más usadas 
[46]: 
 
2
AEPI +=χ (Mulliken)     
))((23 22 BAABBA DDD ⋅−⋅=− χχ (Pauling) 
 
2.2.1.2 Conceptos cuánticos. 
• Orden de enlace. 
Si se consideran dos átomos, cada uno con un orbital, que se unen para formar un enlace; 
los dos orbitales atómicos (en el caso de átomos distintos) producen dos orbitales 
moleculares (combinación lineal de orbitales atómicos, CLOA) tal como se ve en la figura 
2.15. 
 
                
 
 
 
 
 
 
 
Al solaparse los orbitales se pueden sumar o restar la densidad electrónica en las zonas de 
solapamiento. Cuando se suman, el solapamiento aumenta la densidad electrónica entre los 
núcleos, dando lugar a una condición de enlace más estable y a un orbital molecular de 
menos energía que los orbitales atómicos que dan lugar al orbital molecular. Este orbital 
molecular se le llama orbital molecular enlazante. Por el contrario, cuando se restan, el 
Figura 2.15: a) Representación del diagrama energético para el Hidrogeno; b) esquema 
del solapamiento de los orbitales del Hidrogeno. Imagen obtenida de www.puc.cl. 
a b
(Ec. 2.5)
(Ec. 2.6)
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solapamiento disminuye la densidad electrónica entre los núcleos. Esto conduce a una 
condición inestable en donde los núcleos se repelen y el orbital resultante tiene mayor 
energía que cualquiera de los orbitales atómicos que lo componen. Este orbital se conoce 
como orbital molecular antienlazante. Cuando los orbitales están ocupados por los 
electrones, su cuadrado representa una densidad electrónica, que indica las regiones del 
espacio en las que hay mayor probabilidad de encontrar los electrones de la molécula. Los 
orbitales no ocupados son llamados orbitales virtuales [47]. 
 
El orden de enlace se define como el promedio entre los electrones enlazantes y los 
antienlazantes, tal como se observa en la ecuación siguiente (Ec. 2.7):  
                
2
ºº ntesantienlazaelectronesnenlazanteselectronesnBo −=  
Así cuanto mayor es el orden de enlace, mayor es la fuerza del enlace y menor distancia 
tiene éste. La covalencia también es mayor cuanto mayor es el orden de enlace. 
 
• Diagramas de los niveles de energía de los orbitales moleculares. 
En la figura 2.15 se muestra un diagrama energético de orbitales moleculares. Para llenar 
estos orbitales moleculares, primero contamos el número de electrones de la molécula y 
luego rellenamos los orbitales moleculares, empezando por los de menor energía (Principio 
de Aufbau)[46]. Además, se tiene en cuenta la regla de Hund[46] que indica que los 
electrones se van colocando en los orbitales de la misma energía que estén desocupados y 
solo se llenan con dos electrones cuando todos los orbitales de la misma energía estén 
ocupados por un electrón, y el principio de exclusión de Pauli [46] que indica que no puede 
haber más de dos electrones ocupando un mismo orbital. 
 
• Energía del orbital d. 
La energía del orbital d ocupado es aproximadamente la energía que hay que suministrar a  
un elemento para extraer un electrón de dicho orbital(Teorema de Koopmans).  
 
• Spin electrónico neto. 
Si cada conjunto de orbitales degenerados (orbitales con la misma energía) tiene el grado 
de ocupación máximo, se dice que el sistema es de capas cerradas; si no se dice que es de 
capas abiertas. En el primer caso todos los electrones están apareados y el spin electrónico 
neto es cero [47]. 
 
(Ec. 2.7)
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2.2.2 Método DV-Xα para el diseño de aleaciones.  
El concepto de “diseño de aleaciones” se ha extendido alrededor del mundo desde 1964 
cuando fueron asentadas las bases del método Phacomp (Phase Computation) por Boesch 
y Slaney [48]. Éste es un método de cálculo de orbitales moleculares y según algunos 
autores, el método DFT más antiguo. Un parámetro importante en el método PHACOMP son 
las vacantes electrónicas, Nv, que son el número de vacantes de electrones o huecos 
existentes sobre el nivel de energía de Fermi en la banda d. Éste se expresa 
aproximadamente como Nv= 10.66- (e/a), dónde e/a es el electrón por radio atómico.  
 
Desde sus aplicaciones exitosas a superaleaciones base Ni, hay todavía contradicciones en 
el método. Por ejemplo, recoge una mala predicción para la aparición de fase σ en algunas 
aleaciones. Por otra parte, aleaciones diseñada base-Co y base Fe por PHACOMP no han 
sido satisfactorias. Muchos de estos problemas son inherentes al concepto de vacante 
electrónica, y por lo tanto no puede ser solventado por varios métodos propuestos de Nv 
modificados. 
 
Otro método, New PHACOMP, fue propuesto por Morinaga y colaboradores [49] en 1984 
para solventar dichos problemas. Este método de diseño teórico de aleaciones se basa en 
dos parámetros obtenidos a partir de cálculos teóricos en un cluster [23] de 15 átomos de un 
metal (un cubo de 8 átomos centrado en el cuerpo y los 6 átomos más próximos a cada 
cara). Para el metal puro los 15 átomos son del mismo elemento, y para cada posible metal 
aleante se substituye el átomo central por un átomo del elemento aleante, tal como puede 
observarse en la figura 2.16. Los parámetros considerados son: 
 
– el orden de enlace (Bo) entre el átomo central y uno de los átomos del cubo (Bo), que 
proporciona una medida aproximada de la fuerza del enlace entre dichos átomos, dividido 
por el peso atómico del átomo central para tener en cuenta el efecto de la densidad; 
 
– la energía media de los orbitales d (Md) virtuales de más baja energía que tengan simetría 
t2g y eg y estén localizados sobre el átomo central (Md), la cual se supone correlacionada 
con la electronegatividad y el radio metálico del correspondiente elemento. 
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Al adoptarse un clúster con estructura de tipo bcc (cúbica centrada en el cuerpo) para 
obtener los parámetros no se están teniendo en cuenta las variaciones de la estructura 
cristalina entre diferentes fases. No obstante, cabe esperar que tal distinción no sea 
relevante en un método tan aproximado como el propuesto, en el que no se tiene en cuenta 
la composición de la aleación de cara al cálculo de los parámetros (la composición se 
incorpora a posteriori a través de las fracciones molares) y la conexión entre éstos y las 
propiedades físicas representadas es bastante vaga.  
 
Los parámetros utilizados por Morinaga y colaboradores se basan en cálculos efectuados 
mediante el método Discrete Variational Xα  (DV-Xα) utilizando bases numéricas y la 
aproximación de carga autocoherente (SCCC) [50]. Estos dos parámetros dan idea de cuan 
fuerte es la interacción del elemento madre con sus aleantes y por esta razón son escogidos 
como parámetros de diseño. Valores de Bo y Md determinados por este método para 
elementos aleantes en los que el Titanio es el elemento madre, se encuentran tabulados en 
la tabla 2.2 [51].  
 
 
Para una aleación, el valor medio de Md y Bo son definidos simplemente cogiendo la 
composición promedio, y anotando OB  y dM  respectivamente, tal como se muestra en las 
siguientes ecuaciones (Ec. 2.8) (Ec. 2.9): 
                                      ∑
=
=
n
i
id MdXiM
1
)(  
 Ti Al V Nb Ta Zr Mo Fe Sn Pd Hf Si Ni 
Bo 2,790 2,426 2,805 3,099 3,144 3,086 3,063 2,651 2,283 2,208 2,412 3,110 2,561 
Md 2,447 2,200 1,872 2,424 2,531 2,934 1,961 0,969 2,100 0,347 0,724 2,975 2,200 
Tabla 2.2: Bo y Md tabulados para cada elemento aleante en aleaciones base Titanio. 
Figura 2.16: Clusters empleados en el cálculo .a) cluster MX18 para f.c.c; b) cluster MX14 para 
b.c.c; c) cluster MX18 para h.c.p [23]. 
(Ec. 2.8)
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Aquí, Xi es la fracción atómica del componente i en la aleación, Mdi y Boi son valores para el 
componente i respectivamente. El sumatorio se extiende a todos los componentes de la 
aleación [51]. 
 
Si se representan estos valores, OB y dM , se obtienen el diagrama dO MB −  tal como el 
que se muestra en la figura 2.17 [52]. 
                 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Las aleaciones de Ti son normalmente clasificadas en α, α+β y β de acuerdo a las fases 
existentes en aleaciones. La aleación tipo α contiene principalmente una fase α (h.c.p), la 
aleación tipo β contiene una fase β (b.c.c), y la aleación tipo α+β contiene ambas fases. 
Mediante el método DV-Xα se logra obtener un diagrama Bo-Md en el que las fases que 
presentan las diferentes aleaciones de Titanio se pueden diferenciar con claridad. En la 
figura 2.17 son dibujadas alrededor de cuarenta aleaciones en coordenadas OB y dM . Es 
evidente que los tres tipos de aleaciones (α, α+β y β) están claramente separadas en el 
diagrama. La región de estabilidad de las aleaciones tipo β se extiende a altos OB  y bajos 
dM [52]. 
 
Aún para algunas aleaciones cuyo tipo de fase es desconocido, se puede predecir con cierta 
facilidad la fase y su ubicación mediante el cálculo de los valores de OB y dM , no siendo 
necesarios experimentos para esta predicción. 
(Ec. 2.9)
Figura 2.17: Diagrama dO MB −  en el que se representan tres zonas que corresponden a α, α+β y 
β , y el método de deformación [52]. 
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Las aleaciones tipo β deforman por mecanismos de deslizamiento (slip)  o maclado (twin), 
dependiendo fuertemente del tipo de fase estabilizada en la aleación. En respuesta a este 
cambio de región β en el mapa OB - dM  es posible hacer una separación de subregiones en 
las que domina el deslizamiento o el maclado tal como se muestra en el mapa. Además, el 
mapa incluye otra subregión de la martensita, donde las formas martensíticas en aleaciones 
son obtenidas desde altas temperaturas a temperatura ambiente.  
 
Se puede observar que las aleaciones tipo β se localizan a lo largo del límite slip/twin o el 
límite martensítico en el mapa OB - dM , hacia valores de Bo altos y Md pequeños. Por 
ejemplo, Ti 15-3-3-3 (Ti-15%V-3%Cr-3%Sn-3%Al) se encuentra en el límite slip/twin, y Ti-10-
2-3 (Ti-10%V-2%Fe -3%Al) en el límite martensítico. 
 
En el diagrama dO MB −  de la figura 2.18, se representan vectores que unen el Titanio con 
los posibles elementos aleantes. El concepto de vector aleante es importante para diseño de 
aleaciones. Como se muestra en la figura, el vector sale de la posición del Titanio puro y 
termina en la posición del 10%mol de un elemento M en aleaciones binarias, donde M es un 
elemento aleante. La dirección y magnitud del vector varia dependiendo de los elementos 
aleantes. Se puede notar que la dirección del vector es similar entre el mismo grupo de 
elementos en la tabla periódica, por ejemplo, entre Ti, Zr  Hf (grupo 4A), Nb y Ta (grupo 5A) 
y Mo y W (grupo 6A). Este es atribuible al factor que los parámetros Bo y Md cambian 
siguiendo el orden de elementos de la tabla periódica. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Figura 2.18: Diagrama dO MB −  en el que se representan tres zonas que corresponden a α, α+β 
y β , y el método de deformación [52]. 
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2.2.3 Método DFT-KS. 
El método DFT-Kohn-Sham [53] es un método de cálculo de orbitales moleculares en el que 
dicho cálculo se realiza de forma similar a otro método, más antiguo, llamado Hartree-Fock 
[53] pero se obtiene una mayor calidad en los resultados porque incorpora efectos debidos a 
la correlación electrónica que, no se tienen en cuenta en el método Hartree-Fock .El sofware 
Gaussian [54] permite hacer cálculos con ambos métodos. 
 
Los orbitales moleculares se expresan como combinación lineal de funciones de base que 
normalmente son orbitales atómicos, tal como se ve en la figura 2.19.  
 
Así un orbital molecular se puede expresar tal como se muestra en la ecuación siguiente 
(Ec. 2.10): 
iij c χ⋅Σ=Φ     
Dónde, φi es un orbital molecular, ci son los coeficientes de cada orbital, que son 
desconocidos, y χi  son funciones base conocidas para cada átomo del sistema. 
 
Para llegar a las funciones de onda polielectrónicas, tanto el método Hartree-Fock como el 
método DFT-KS emplean determinantes de Slater construidos a partir de los orbitales 
moleculares ocupados. La forma de un determinante de Slater de un átomo con un número 
par, n, de electrones es la siguiente: 
 








=
)(......)(1
............
.........)2(1
...)1(2)1(1)1(1
!
1
nmns
s
sss
n
βα
α
αβα
ϕ   Dimensiones =nº de electrones x nº de electrones 
 
Figura2.19: Planteamiento esquemático del método de cálculo 
(Ec. 2.10)
Combinación lineal 
Orbitales atómicos 
( χi  ) 
Orbitales moleculares 
( φi ) 
Resolviendo el 
Determinante de 
Slater 
Densidad 
electrónica 
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Donde m es el último orbital ocupado, α y β representan el número cuántico spin, las dos 
posibles direcciones de la componente z del spin  del electrón. Así, si esquemáticamente se 
representa el electrón en un orbital como una fecha hacia arriba se entiende que tiene spin 
α, y β si es hacia abajo.  
 
Existen dos formas de realizar el cálculo DFT para sistemas de capas abiertas: 
•  Con RODFT que es un método restringido, esto significa que se impone que los 
spinorbitales estén agrupados en parejas, teniendo la misma parte espacial. 
• Con el SDFT que es un método no restringido en el sentido de que no se aplica aquella 
imposición. En este método e ha de controlar que la contaminación de spin no sea 
elevada, ya que esto podría indicar que la función de onda encontrada no representa 
adecuadamente el estado buscado. 
2.2.3.1 Método Pseudopotencial. 
En una molécula, los electrones que realmente participan en los enlaces son los de valencia 
mientras que los electrones internos prácticamente no intervienen en el mismo. A medida 
que bajamos en un grupo de la tabla periódica, los elementos se hacen más pesados y los 
electrones internos están más cerca del núcleo y su velocidad es mayor que la de los 
electrones externos, pudiendo llegar a ser comparable a la velocidad de la luz. Esto hace 
que los efectos relativistas se hagan más importantes y no despreciables [47],[53]. 
 
En los métodos de pseudopotenciales se determinan los efectos que tienen los electrones 
internos sobre los de valencia (potencial electrón-electrón) para átomos aislados. Se supone 
que el efecto que ejercen los electrones internos en el átomo es iguales a los que ejerce en 
la molécula. Esto facilita el estudio de moléculas polielectrónicas, ya que basta con estudiar 
los electrones de valencia aplicándoles un potencial igual al de los núcleos más los 
electrones internos. Además, los pseudopotenciales pueden incluir ciertos efectos 
relativistas en el cálculo.  
 
Este método se puede aplicar en el método de DFT y también en el Hartre-Fock 
mencionado anteriormente. 
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CAPÍTULO 3: APLICACIÓN Y OPTIMIZACIÓN DEL MÉTODO 
DE DISEÑO TEÓRICO POR ORBITALES MOLECULARES A 
SMA Y BAJO MÓDULO ELÁSTICO. 
Con el fin de validar el método DV-Xα de diseño de aleaciones, se calcularon los valores de Bo y de 
Md para todas las aleaciones de la base de datos, generada a partir de una búsqueda bibliográfica de 
aleaciones base Ti, que se encuentran tabuladas en el anexo, creándose así la base de datos usada 
para los resultados posteriores. A partir de la representación gráfica de los valores de estos 
parámetros de diseño, se buscó una relación entre el Bo y Md con el bajo módulo elástico, con la 
memoria de forma y con la superelasticidad, a fin de saber si dichos parámetros son de ayuda a la 
hora de predecir las tres propiedades estudiadas. 
 
El mismo método de validación se aplicó a los valores de Bo y Md obtenidos mediante el método 
SDFT-KS-B3LYP. 
3.1 APLICACIÓN 
3.1.1 Interpretación de las aleaciones tabuladas 
La investigación bibliográfica llevada a cabo se centró en artículos publicados entre el año 
1970 y el 2006, obteniéndose como resultado un total de 159 aleaciones con las que se 
trabajó. Como se puede observar en la base de datos mostrada en el anexo, en la década 
de los 80 no se publicó nada sobre aleaciones base Ti, siendo en los 90 cuando se retoma 
la investigación en este campo de forma irregular y no es a partir del año 2000 cuando las 
publicaciones son anuales.  
 
Desde que en 1984 se publicara el método New Phacomp aplicado a aleaciones base Ti por 
el Dr. M. Morinaga, las publicaciones por autores japoneses que emplean este método como 
diseño de aleaciones no ha cesado, convirtiéndose Japón, en uno de los centros neurálgicos 
de investigación de aleaciones con memoria de forma.  
 
En la base de datos, se han recogido varios datos de interés. Un primer dato es la 
composición en %en peso(%wt), a partir de la cual se han realizado los cálculos de dos 
parámetros muy importantes en el proyecto que nos ocupa como son el Bo y el Md 
calculados por el método de DV-Xα y por el método de  DFT-KS-B3LYP, que también se 
encuentran tabulados. De los artículos consultados, se tomaron aleaciones base titanio que 
contienen elementos tóxicos como son el Al, Fe o Ni, entre otros, pudiendo ser de ayuda a la 
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hora de identificar las diferentes zonas de estabilidad de las fases en los diagramas Bo-Md. 
También se tomó la aleación NiTi equiatómica por ser una aleación bien conocida por su 
comportamiento de memoria de forma. La columna llamada número recoge los números con 
los que las aleaciones aparecen en las gráficas Bo-Md posteriores, con el fin de facilitar la 
ubicación de las mismas. 
 
También se recogen los tratamientos térmicos a los que han sido sometidas las aleaciones y 
la fase obtenida con dichos tratamientos térmicos. Además, se recoge la fase de equilibrio 
que presentaría la aleación si se enfría bajo condiciones de equilibrio. 
 
Para aleaciones de igual composición, como por ejemplo Ti-35Nb, los parámetros Bo y Md 
calculados mediante un mismo método (DV-Xα o DFT-KS-B3LYP) son iguales aunque los 
tratamientos térmicos, a los que han sido sometidas dichas aleaciones, sean diferentes. 
Esto se explica porque ambos parámetros son función de la composición de la aleación y no 
del tratamiento térmico. Por tanto, se puede afirmar que los diagramas obtenidos muestran 
fases de equilibrio. Así, por ejemplo, la aleación Ti-Sn (15% Sn) que contiene un elemento 
neutro como es el Sn, ni alfa estabilizante ni beta estabilizante, puede encontrarse en la 
zona de fase α, β o α+β dependiendo del tratamiento térmico al que se puede someter dicha 
aleación, pero le corresponde fase α en condiciones de equilibrio tal como se observa en la 
figura 3.1. 
 
 
 
Datos como el módulo elástico, memoria de forma, superelasticidad o las temperaturas Af, 
As, Ms y Mf no son siempre reportados, y es por este motivo que para algunas aleaciones 
no se han tabulado. A partir del año 2001, son datos frecuentes en artículos de 
investigadores japoneses como Mitsuo Niinomi, K. Nitta o  Nobuhito Sakaguch entre otros. 
Pero en años anteriores este tipo de datos no son tan frecuentes y además, las aleaciones 
reportadas con memoria de forma o comportamiento superelástico no poseen Titanio como 
elemento base, como por ejemplo la aleación AuCd. La aleación NiTi, que fue desarrollada 
Figura 3.1: Diagrama de equilibrio de Ti con elementos neutros como el Sn o el Zr [18] 
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en 1962 y que posee memoria de forma o el InTi que presenta comportamiento 
superelástico y data de 1950, son claras excepciones. 
 
Por lo que respecta al módulo de elasticidad, se puede observar que los valores oscilan 
entre 35 y 127 GPa; correspondiéndole un módulo por debajo de 100 GPa a aquellas 
aleaciones que presentan fase β. Se observan algunas excepciones como son: Ti-15Mo-
5Zr-3Al, Ti-11,5Mo-6Zr-4,5Sn, Ti-10V-2Fe-3Al, Ti-15V-3Al-3Cr-3Sn, Ti-15Mo-3Al-2,7Nb-
0,25Si y Ti-13V-11C-3Al, que presentando fase β tienen un módulo de elasticidad por 
encima de 100 GPa. 
 
Los elementos más comunes en aleaciones que presentan memoria de forma o 
superplasticidad son el Ta, Nb, Mo. Dichos elementos son metales de transición que ofrecen 
una alta biocompatibilidad y un bajo modulo elástico además de ser elementos β-
estabilizadores, además de ser en estos elementos de transición en los que se está 
centrando la investigación actual como ya se ha mencionado anteriormente. 
 
3.1.2 Validación teórica del método de orbitales moleculares DV-Xα 
3.1.2.1 Cálculo de los Bo y Md. 
A partir de los valores presentes en la tabla 3.1, y aplicando las ecuaciones (Ec.3.1), 
(Ec.3.2), se obtienen los dos parámetros de diseño, Bo y Md, de las aleaciones tabuladas en 
la base de datos: 
 
 Ti Al V Nb Ta Zr Mo Fe Sn Pd Hf Si Ni 
Bo 2,790 2,426 2,805 3,099 3,144 3,086 3,063 2,651 2,283 2,208 2,412 3,110 2,561 
Md 2,447 2,200 1,872 2,424 2,531 2,934 1,961 0,969 2,100 0,347 0,724 2,975 2,200 
 
 
 
∑
=
=
n
i
id MdXiM
1
)(        (Ec. 3.1) 
∑
=
=
n
i
iO BoXiB
1
)(        (Ec. 3.2) 
 
Tabla 3.1: Valores de Bo y Md de diferentes elemento aleantes para Titanio. 
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A modo de ejemplo y para ilustrar de forma más clara el proceso seguido, se muestra uno 
de los cálculos realizados: 
 
- Se toma la aleación Ti-14Nb;  
Primero se ha de conocer la fracción molar de cada elemento por ello se ha de hacer una 
conversión de % wt a fracción molar tal como se muestra en la ecuación siguiente (Ec.3.3). 
PM
gramos
Moles elementoelemento =      (Ec. 3.3) 
 
Dónde  PM es el peso molecular de cada elemento de la aleación. 
 
Así, en 100 gramos de aleación, 86 gramos son de Ti y 14 gramos son de Nb, y por tanto los 
moles de Ti y de Nb son: 
 
==
87,47
86
TiMoles 1,796    91,92
14=NbMoles =0,151 
 
Para calcular la fracción molar de cada elemento presente en la aleación, es necesario 
conocer los moles totales ya que la fracción molar se define como el cociente entre los 
moles de cada elemento entre los moles totales tal como se muestra en la ecuación 
(Ec.3.4): 
TOTALES
elemento
Moles
molesXi =       (Ec. 3.4) 
 
Y para calcular los moles totales basta con sumar los moles de cada elemento se tiene en 
cuenta la ecuación (Ec. 3.5): 
elementoTOTALES molesMoles ∑=     (Ec. 3.5) 
 
De esta manera, en la aleación Ti-14Nb los moles totales y las fracciones molares son: 
 
151,0796,1 +=TOTALESMoles = 1,947 moles . 
 
==
947,1
796,1
TiX  0,923  == 947,1
151,0
NbX 0,077   
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Finalizado el cálculo de las fracciones molares, ya se pueden calcular los valores de Bo y 
Md mediante las siguientes encuaciones (Ec 3.6) ,(Ec. 3.7): 
 
TiTiNbNb BoXiBoXiBo ⋅+⋅=      (Ec. 3.6) 
 
790,2923,0099,3077,0 ⋅+⋅=Bo = 2,814 
 
TiTiNbNb MdXiMdXiMd ⋅+⋅=      (Ec. 3.7) 
445,2424,2923,0447,2077,0 =⋅+⋅=Md
 
Cabe destacar que aquellos elementos cuya composición es muy baja (>0,3%wt) como el 
oxígeno, no se tienen en cuenta en el cálculo ya que su sumando pesa poco en la suma 
final. 
 
Una vez calculados los dos parámetros de diseño por el método DV-Xα, se realizan cinco 
representaciones gráficas de Bo.vs.Md: 
 
-En la primera gráfica, Gráfica 3.1, se han representado las aleaciones de la base de 
datos indicando el número de orden con el que aparecen en dicha base, y 
diferenciando claramente la fase de equilibrio que presentan cada una de ellas. Los 
ejes de coordenadas son idénticos en escala que los mostrados por el Dr. Morinaga. 
 
 -En la segunda gráfica, Grafica 3.2, se han representado la totalidad de las 
aleaciones que se encuentran en la base de datos, y las zonas propuestas por el Dr. 
Morinaga son extrapolas a fin de poder corroborar que la tendencia se mantiene 
fuera de los márgenes establecidos por él. 
 
-En una tercera gráfica, Grafica 3.4, solo se han representado aquellas aleaciones de 
la base de datos que tienen un módulo de elasticidad por debajo de 60GPa. Éste se 
ha escogido ya que aleaciones con módulo elástico por debajo de dicho valor 
contribuirían a disminuir el stress shelding mencionado anteriormente; consiguiendo 
así diferenciar aquellas aleaciones que tienen un módulo de elasticidad más parecido 
al del hueso dentro del grupo de aleaciones de bajo módulo elástico. 
 
-En una cuarta gráfica, Grafica 3.5, se han representado aquellas aleaciones de la 
base de datos que tienen comportamiento de memoria de forma y superelasticidad. 
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-Por último se muestra una gráfica. Grafica 3.6, en la que se muestran los tres 
comportamientos a estudio: bajo módulo elástico, memoria de forma y 
superelasticidad. 
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La tendencia que se observa en la grafica 3.1 es la misma que la propuesta por el Doctor M. 
Morinaga y que ya ha sido mostrada en el capítulo 2 (Figura 2.19), aunque si se extrapolan 
los valores de los ejes de coordenadas de 2,72 y 2,84 para el Bo y de 2,25 y 2,50 para el 
Md, tal como en dicha figura, a valores que permitan graficar la totalidad de las aleaciones 
tabuladas, se observa que la separación de zonas en función de la fase que presentan las 
aleaciones se mantiene, obteniendo así, la gráfica 3.2  
 
La única aleación que no se ha representado en la gráfica 3.2 es la aleación TiNi ya que su 
ubicación en el diagrama dista en gran medida del resto de aleaciones, haciendo inteligible 
la gráfica 3.2, aunque si que se ha corroborado su ubicación siendo ésta en la zona β. 
 
Por otra parte también se corrobora la teoría de vector aleante para el diseño de aleaciones. 
Así, por ejemplo, para las aleaciones binarias de Ti-Mo (nº 17,nº 71-75) Ti-Ta (nº 
61,62,121,122), Ti-Nb (nº 124-128,nº 133-136,nº 139,nº 140), se observa que efectivamente 
se puede trazar un vector cuyo origen esté en el Titanio y cuya norma pase por los puntos 
que representan a dichas aleaciones, tal como se observa en la figura 3.2 [17].  
 
También se puede aplicar para aleaciones de dos componentes sin mayor dificultad 
mediante la suma de vectores de los elementos aleantes, tal como se observa en la gráfica 
3.3 para las aleaciones Ti-Nb-Sn. En este caso, las aleaciones se encuentran dentro de la 
base descrita por los vectores Nb y Sn y su ubicación es el resultado de la suma de los 
mismos por las correspondientes composiciones de cada elemento aleante.  
 
De esta manera se comprueba la importancia del vector en diseño de aleaciones, ya que 
sabiendo el % de elemento aleante que tiene la aleación se puede saber que fase 
presentará y si la fase β deformará por deslizamiento o por maclado. 
 
Para aleaciones de más de dos componentes, la obtención de la aleación como suma de 
vectores aleantes es tediosa, siendo más sencillo plantear un sistema de ecuaciones con a 
partir de las ecuaciones 3.1, 3.2 y teniendo en cuenta que la suma de fracciones molares, 
calculadas a partir de la ecuación 3.4, es igual a 1. 
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Por otro lado y tal como se observa en la base de datos, las aleaciones que presentan fase 
ω, tras haber sido sometidas a un tratamiento térmico, se encuentran tanto en la zona de 
fase β próxima a la línea de separación de la zona de predominio de fase α+β, así  como en 
la zona α+β propiamente dicha.  
 
Las aleaciones β comerciales contienen una fase β metaestable que se puede descomponer 
durante el tratamiento de envejecimiento realizado posteriormente al tratamiento por 
disolución. Si la aleación se encuentra en el horno mientras éste alcanza la temperatura de 
envejecimiento, la aleación puede aumentar su resistencia por la formación de precipitados 
ω además de poder producirse también fase α. Esto explica porque las aleaciones 
presentan fase β en el equilibrio y si son sometidas a un tratamiento térmico presentan una 
estructura trifásica (α+β+ω) [55]. 
 
Por lo que respecta a las aleaciones α+β, si se calientan a una temperatura por encima de la 
transus β (curva de transición entre fases), la fase estable a dicha temperatura es la fase β. 
Esta fase puede ser templada formándose martensita al cruzar la línea de formación de 
Gráfica 3.3: Diagrama Bo.vs.Md en el que se representan los vectores aleantes para el 
Mo,Ta, Nb y Sn, así como las aleaciones Ti-Mo, Ti-Ta, Ti-Nb y Ti-Nb-Sn. 
β. α + β
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martensita (Mi). Si posteriormente se realizan tratamientos térmicos de revenido o 
endurecimiento de esta martensita por debajo de 550ºC también se pueden producir 
precipitados ω [55]. 
 
Cabe comentar que la fase ω, es una fase frágil en forma de finos precipitados, de alrededor 
de 2-4 nm, que endurece el material. Al ser de tamaño tan pequeño no se observan en 
microscopía óptica, sino mediante técnicas de microscopía electrónica de transmisión. La 
probabilidad de formación de fase ω, aumenta con el contenido de elementos β 
estabilizantes, motivo que explica el porque aparecen en aleaciones con contenidos 
elevados de los mismos. Sin embargo, se puede alear con estaño o aluminio para inhibir la 
formación de esta fase. También se puede someter la aleación a un tratamiento térmico de 
envejecido a temperaturas suficientemente altas para descomponer la fase ω a fases α+β de 
equilibrio. 
 
A continuación se muestran las gráficas 3.4, 3.5, 3.6 tal como ya se ha comentado 
anteriormente. 
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En la gráfica 3.4 se observa claramente que las aleaciones con bajo módulos elásticos se 
encuentran en valores de Bo y Md que van desde 2,78 a 2,88 y 2,40 a 2,49 
respectivamente. Se observa que todas las aleaciones tienen altos valores de los 
parámetros de diseño y se encuentran en la zona de fase β, a excepción de la aleación Ti-
7,5Mo (nº 72) que se encuentra en la zona de fase α+β muy próxima a la zona de fase β. La 
obtención de aleaciones de bajo módulo elástico en zona de fase β esta de acuerdo con la 
literatura ya que en ella se afirma que las fases α y α+β tienen módulos elásticos mayores 
que las aleaciones de fase β [20]. 
 
Cabe destacar que no todas las aleaciones que se encuentran el la zona de fase β, tienen el 
mismo mecanismo de deformación: la aleaciones Ti-29Nb-13Ta-2Sn (nº66), Ti-24Nb-1.5Al-
1Hf (nº96), Ti-27,87Nb-11,87Sn (nº137), Ti-32,52Nb-4,75Sn (nº138), deforman por maclado 
mientras que la aleación Ti-40Nb (nº135) lo hace por deslizamiento. 
 
Por otro lado se encuentran graficadas tres aleaciones que presentan bajo módulo elástico y 
que se encuentran en la zona de martensita, siendo su fase de equilibrio la fase β. Estas 
aleaciones son: Ti-40Ta (nº121), Ti-22,39Nb-3,07Ta-4,56Zr (nº80), Ti-22,48Nb-3,61Ta-
4,65Zr (nº81). 
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Tal como se puede observar en la gráfica 3.5, la memoria de forma la presentan 
mayoritariamente aquellas aleaciones que se encuentran en la zona de estabilidad fase de 
 α+β ya que estas aleaciones bifásicas son susceptibles de sufrir tratamientos térmicos que 
generen martensita termoelástica. Es decir, si a estas aleaciones se las somete a los 
tratamientos térmicos que se describen en la base de datos, se obtiene la martensita termo 
elástica y por tanto el comportamiento de memoria de forma. Α altos valores de Bo y Md la 
concentración de aleaciones que presentan este comportamiento es elevada.  
 
Las aleaciones que se encuentran en la zona de estabilidad de fase β, y además presentan 
superelasticidad, están dentro de la zona marcada en la gráfica 3.5 como twin. Se entiende 
que esta zona es fase β metaestable y que por tanto es susceptible, también, de sufrir 
tratamientos térmicos de temple que generen martensita termoelástica y por consiguiente, 
memoria de forma. 
 
La aleación Ti-30Nb-3Pd (nº 151) presenta comportamiento de memoria de forma pero en el 
diagrama aparece en la zona de fase β fuera de la zona de maclado. El artículo que la 
recoge confirma que la aleación presenta martensita α” inducida por tensión y que dicha 
martensita deforma por maclado. Esto explica que aparezca fuera de la zona marcada como 
twin en el diagrama, ya que en equilibrio esta aleación es fase β. 
 
La única aleación que se encuentra en la zona marcada por martensita en la gráfica 3.5, es 
la aleación Ti- 40Ta (nº 121). 
 
La superelasticidad, solo la presentan seis aleaciones de la base de datos, de las cuales Ti-
14,86Nb-5,81Sn (nº 93)y la Ti-6,71Mo-2,78Ga (nº 120) se encuentran en zona de fase α+β y 
las otras cuatro se encuentran en la zona de fase β, concentradas a altos valores de Bo y 
Md y muy próximas a la línea de separación de estabilidad de fases.  
 
En la gráfica 3.6, en la que representan tanto aleaciones con bajo módulo elástico como 
aleaciones con comportamiento de memoria de forma y superelasticidad, se puede observar 
que solo la aleación Ti-24Nb-1.5Al-1Hf (nº 96) presenta los tres. Y que solo las aleaciones 
Ti-7,5Mo (nº 72) y Ti-32,52Nb-4,75Sn (nº 138) presentan memoria de forma y bajo módulo 
elástico. Pero también se puede observar que estas tres aleaciones se encuentran en la 
zona de mayor densidad de aleaciones con alguna de las características graficadas. 
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3.2 OPTIMIZACIÓN DEL MÉTODO DE DISEÑO DE ALEACIONES 
POR ORBITALES MOLECULARES 
En el presente apartado se han recalculado dichos parámetros ( Bo y Md) utilizando 
versiones más modernas del método del funcional de la densidad (DTF), en su 
implementación propuesta por Kohn y Sham (DFT-KS). En concreto, se ha utilizado el 
funcional híbrido B3LYP [56] con los pseudopotenciales propuestos por Hay y Wadt [57] y 
las bases gausianas de tipo split-valence de Dunning [58]. Estos pseudopotenciales incluyen 
parcialmente efectos relativistas que no se tienen en cuenta en el método DV Xα, lo cual 
supone una limitación de este último que puede ser importante, sobre todo, para los 
elementos más pesados. 
 
Dada la dependencia que presentan las energías de los orbitales virtuales con la base 
utilizada para el cálculo, se ha optado por tomar la energía media de los orbitales ocupados 
t2g y eg de mayor energía localizados sobre el átomo central como parámetro representativo 
de la electronegatividad. Se ha de tener en cuenta, además, que, de acuerdo con el criterio 
de Mulliken, la electronegatividad se expresa como un promedio de la energía de ionización 
y la afinidad electrónica, y que, de acuerdo con el teorema de Koopmans, la primera está 
claramente relacionada con la energía de los orbitales moleculares ocupados, en tanto que 
la eventual relación entre la afinidad electrónica y la energía de los orbitales virtuales está 
mucho peor definida [47].  
 
Los órdenes de enlace se han calculado mediante el análisis poblacional natural (NPA) [59], 
el cual, a diferencia de lo que ocurre con el método tradicional de Mulliken, produce 
resultados que dependen poco de la base utilizada para el cálculo (al menos si se prescinde 
de las bases mínimas). Además, los órdenes de enlace así obtenidos son también bastante 
insensibles al método utilizado para calcular la función de onda electrónica [60]. 
3.2.1 PARÁMETROS OBTENIDOS CON EL MÉTODO DFT-KS-B3LYP 
3.2.1.1 Selección de datos del método DFT-KS-B3LYP. 
A partir del programa Gaussian se obtuvieron diferentes parámetros cuánticos entre los que 
se encontraban el orden de enlace y el nivel energético de orbital d. Dado que la información 
que se obtuvo para cada elemento fue extensa, se utilizaron diferentes instrucciones para 
extraer la información de forma más cómoda.  
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Para corroborar que el cálculo de los parámetros cuánticos era correcto, se comprobó que la 
contaminación de spin fuera pequeña, ya que el método que se utilizó es no restringido 
(SDFT-KS-B3LYP)  
 
Mediante el comando: Buscar  --O, se buscan los orbitales d ocupados porque ellos son los 
orbitales de valencia para los metales de transición y dan el valor de la energía del nivel d 
según el método DFT-KS-B3LYP. De los diferentes valores de energía de todos los orbitales 
ocupados se hace un promedio, que es el valor de Md del elemento en cuestión. 
 
Cabe mencionar que para los metales que no son de transición, no es posible calcular el 
nivel energético del orbital d, ya que este orbital en dichos metales es virtual y, como ya se 
ha mencionado, éstos no son tenidos en cuenta para el cálculo. Así, pues, para los metales 
aluminio y estaño se realiza una aproximación como también la ha realizado el Dr. Morinaga 
en su método [23]. 
 
Es necesario destacar que la forma de proceder en el cálculo aproximado del parámetro Md 
para el Al y el Sn no es menciona por el Dr. Morinaga en ninguno de sus artículos, es por 
este motivo que la forma que se ha considerado más apropiada para obtener dichos valores 
ha sido representar los Md obtenidos por el método DV-Xα frente a los obtenidos por el 
método DFT-KS-B3LYP. De dicha representación, se obtiene una ecuación polinómica de 
segundo orden (Ec. 3.8) que ha permitido conocer de forma aproximada el valor de Md para 
el Al y el Sn. 
y = 0,0454x2 - 0,251x + 0,8196      (Ec. 3.8) 
Por último, se busca el parámetro Bo en la hoja de cálculo mediante el comando: Buscar 
Bond order. El programa arroja el orden de enlace del elemento aleante, que está en el 
centro del clúster, con los 15 átomos que éste ve más próximos. De éstos 15 se toman solo 
los 8 más próximos, porque el cálculo se hace suponiendo un octaedro de Titanio alrededor 
del elemento aleante. Con el valor de estos Bo se calcula un promedio. 
Los resultados de la depuración de datos se encuentran en la tabla 3.2  
 
Elemento Ti Al V Nb Ta Zr Mo 
Bo 0,604 0,527 0,649 0,621 0,623 0,683 0,576 
Md(u.a) 0,509 0,487 0,515 0,513 0,506 0,449 0,574 
Elemento Fe Sn Hf Ni Cr Co Mn 
Bo 0,448 0,517 0,669 0,337 0,629 0,385 0,572 
Md(u.a) 0,602 0,492 0,445 0,769 0,571 0,511 0,596 
 
 
Tabla 3.2: Valores de Bo y Md calculados por el método SDFT-KS-B3LYP 
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3.2.1.2 Cálculo de los Bo y Md de las aleaciones. 
Para el cálculo del valor de Bo y Md de las diferentes aleaciones de la base de datos, el 
método seguido fue el mismo que el seguido para el método DV-Xα y que ya se ha 
mostrado en el apartado anterior. En este caso los valores de Bo y Md de los diferentes 
elementos aleantes son los que se encuentran en la tabla 3.2 anteriormente mencionada. 
Los valores obtenidos por este método son diferentes a los obtenidos por el método DV-Xα, 
dado que la base de cálculo de ambos métodos es diferente. 
 
Una vez calculados los dos parámetros de diseño por el método SDFT-KS-B3LYP, se 
realizan cuatro representaciones gráficas de Bo.vs.Md, tal como se ha hecho para el método 
DV-Xα : 
 
-En la primera gráfica, Gráfica 3.7, se han representado las aleaciones de la base de 
datos indicando el número de orden con el que aparecen en dicha base, y 
diferenciando claramente la fase de equilibrio que presentan cada una de ellas. 
 
-En una segunda gráfica, Gráfica 3.8, se han optimizado los ejes para poder observar 
con mayor claridad la zona próxima al Titanio en la que se encuentra una mayor 
densidad de aleaciones. 
 
 -En una tercera gráfica, Grafica 3.11, solo se han representado aquellas aleaciones 
de la base de datos que tienen un módulo de elasticidad por debajo de 60GPa 
siguiendo el mismo criterio ya explicado para el método DV-Xα. 
 
-En una cuarta gráfica, Grafica 3.12, se han representado aquellas aleaciones de la 
base de datos que tienen comportamiento de memoria de forma y superelasticidad. 
 
-Por último se muestra una gráfica. Grafica 3.13, en la que se muestran los tres 
comportamientos a estudio: bajo módulo elástico, memoria de forma y 
superelasticidad. 
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Por lo que respecta al método SDFT-KS-B3LYP, las zonas de estabilidad de fase no quedan 
tan bien definidas como para el método DV-Xα. Se puede observar que las aleaciones de 
fase β se encuentran a altos valores de Bo y que las aleaciones de fase α+β se encuentran 
a bajos valores de Bo con claras excepciones como son la aleación número 137 o la 
aleación número 46. La zona de aleaciones de fase α se encuentran embebida en la zona 
de fase α+β. 
 
Para poder entender porque algunas aleaciones que presentan fase α+β se encuentran en 
la zona de fase β y viceversa, es necesario representar los vectores aleantes tal como 
propone el Dr. Morinaga para el método DV-Xα. Así para el método SDFT-KS-B3LYP, se 
obtiene la gráfica 3.9, en la que se representan todos los elementos mostrados en la tabla 
3.2 y para cuyo cálculo se han tomado composiciones iguales a las mostradas en la tabla 
3.3 con el fin de poder mostrar todos los vectores con claridad. 
 
Elementos Cu Ni Al Fe V Zr Mo Sn Hf Si Cr Nb Ta 
% en peso 3 5 10 10 20 20 20 20 20 20 20 65 65 
 
 
Bo.vs.Md
Al
Nb
Zr
Mo
Fe
Sn
Hf
Ni
Cu
Cr
Ti
V
Ta
0,585
0,590
0,595
0,600
0,605
0,610
0,615
0,495 0,500 0,505 0,510 0,515 0,520 0,525
Md(u.a)
B
o
 
 
 
 
Gráfica 3.9: Vectores aleantes para el método DFT-KS-B3LYP 
Tabla 3.3: Composiciones en % en peso de los elementos mostrados. 
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De la gráfica 3.9 se puede concluir que los vectores aleantes se encuentran dispuestos en 
distinto orden para el método SDFT-KS-B3LYP con respecto al método DV-Xα, 
explicándose así las diferentes gráficas. 
 
Por lo que respecta al Molibdeno (Mo), éste debería tener un valor de Bo mayor. De esta 
manera las aleaciones de Ti-Mo que presentan fase α+β (número 70,71,72 y 17) se 
encontrarían en la zona en la que predomina dicha fase por encima del Titanio puro. 
 
Para el caso del Estaño (Sn) y Aluminio (Al) deberían tener valores de Md menores, con lo 
que las aleaciones que presentan fase α se encontrarían totalmente separadas de las 
aleaciones que presentan fase α+β. 
 
Si se representan las aleaciones binarias de la base de datos: Ti-Mo (nº 17,nº 71-75) Ti-Ta 
(nº 61,62,121,122), Ti-Nb (nº 124-128,nº 133-136,nº 139,nº 140), se obtiene la gráfica 3.10. 
En ésta se observa que las aleaciones se encuentran sobre su vector aleante, tal como se 
observaba en el método DV-Xα, y además también se observa que alrededor del titanio se 
encuentra la zona de fase α+β tal como pasa en el método DV-Xα. 
 
Para el caso de las aleaciones Ti-Nb-Sn estas se encuentran sobre la norma del vector 
trazado para el elemento Sn. Esto es debido a que los vectores Nb y Sn están a 180º 
aproximadamente dándose la coincidencia observada. 
Bo.vs.Md
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Gráfica 3.10: Diagrama Bo.vs.Md en el que se representan los vectores aleantes para el Mo,Ta, 
Nb y Sn, así como las aleaciones Ti-Mo, Ti-Ta, Ti-Nb y Ti-Nb-Sn. 
β. α + β
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En la gráfica 3.11 se puede comprobar que efectivamente los módulo elásticos bajos los 
presentan las aleaciones con fase β. 
 
Tal como se puede observar en la gráfica 3.12, la memoria de forma la presentan tanto 
aquellas aleaciones que se encuentran en la zona de estabilidad fase de  α+β como  
aquellas aleaciones que se encuentran en la zona de estabilidad de fase β, presentando 
además superelasticidad. Estás aleaciones que presentan fase β están dentro de la zona 
marcada en la gráfica 3.5 como twin. Se entiende que esta zona es fase β metaestable y 
que por tanto es susceptible de sufrir tratamientos térmicos de temple que generen 
martensita termoelástica y por consiguiente, memoria de forma. Esta zona se encuentra a 
altos valores de Bo y Md concentrándose alrededor del Titanio puro a modo de franja. 
 
La aleación Ti- 40Ta (nº 121), que se encuentra en la zona marcada por martensita en la 
gráfica 3.5, está en la zona de fase β. 
 
En la gráfica 3.13, en la que representan tanto aleaciones con bajo módulo elástico como 
aleaciones con comportamiento de memoria de forma y superelasticidad, se puede observar 
que solo la aleación Ti-24Nb-1.5Al-1Hf (nº 96) presenta los tres. Y que solo Ti-7,5Mo (nº 72) 
y Ti-32,52Nb-4,75Sn (nº 138) presentan memoria de forma y bajo módulo elástico. Solo la 
aleación Ti-7,5Mo se encuentra fuera de la franja en la que predominan los tres 
comportamientos graficados. Si el vector de elemento Modibdeno se encontrara a valores 
mayores de Bo, como ya se ha comentado anteriormente, esta aleación se hallaría sobre la 
franja descrita. Por último comentar que la aleación Ti-27,87Nb-11,87Sn (nº 137) debería 
estar en zona de fase b pero no es así debido a que el Md del Sn ha sido calculado de forma 
aproximada influyendo en la ubicación de la aleación dentro del gráfico. 
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CAPÍTULO 4: VALIDACIÓN EXPERIMENTAL  
4.1 MATERIALES Y MÉTODOS 
4.1.1 Materiales de partida 
Los materiales de los cuales se partió para la obtención de las aleaciones que se han 
diseñado teóricamente con el método DFT-KS-B3LYP son Titanio, Tántalo, Niobio y Zirconio 
y se encontraron en forma de barras cilíndricas tal como se muestra en la fotografía 4.1.  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Los datos físico-químicos de dichos materiales se muestran en la tabla 4.1. Por lo que 
respecta al Titanio, éste es de grado 3 y contiene las siguientes impurezas: 0,30%wt Fe, 
0,35%wt O, 0,05%wt N, 0,10%wt C y 0,015%wt H, según la norma ASTM B265. 
 
 
 
 
Del análisis gráfico realizado para las aleaciones de la base de datos, por el método DFT-
KS-B3LYP, se puede observar una zona de trabajo en la que las aleaciones que se 
encuentran dentro de la misma, poseen memoria de forma y bajo módulo elástico. Los 
valores de Bo y Md están comprendidos entre 0,600-0,610 (Bo) y 0,5075-0,511 (Md), tal 
Metal Diámetro de la barra (mm) 
Pureza 
% 
Densidad 
(g/cm3) 
Peso molecular 
(g/mol) 
Temperatura de 
fusión (°C) 
Zirconio ( (Zr) 9,5 99,8 6,511 91,22 1855 
Niobio (Nb) 6,35 99,8 8,570 92,91 2477 
Tántalo (Ta) 10,0 99,9 16,65 180,95 3017 
Titanio (Ti) 5,0 99,8 4,507 47,90 1668 
Fotografía 4.1: Barras de los materiales de partida. 
Tabla 4.1: Datos físico-químicos de los materiales de partida utilizados en la fabricación de las 
aleaciones diseñadas teóricamente. 
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como se muestra en la gráfica4.1. Esta es la zona que se escogió para el diseño de las dos 
aleaciones que se fabricaron, con valores de Bo y Md de 0,6095 y 0,5078 para la primera 
aleación y de 0,6095 y 0,5097 para la segunda. También se representan estos valore en la 
gráfica 4.2 propuesto por el método DV-Xα.  
 
 
Para el método DV-Xα, las aleaciones están en la zona marcada como martensita tal como 
se puede ver en el diagrama Bo.vs.Md de la gráfica 4.2.  
 
 
 
 
 
 
Gráfica 4.1: Gráfica en la que se muestra la zona en la se han diseñado las aleaciones para el 
método DFT-KS-B3LYP. 
Bo.vs.Md
Ti-5,8Zr-24,8Nb 
Ti-3Ta-17Nb
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4.1.2 Proceso de fabricación de las aleaciones. 
El proceso de fabricación esta dividido en ocho etapas que son: cálculo de la composición 
de las aleaciones, corte de los elementos aleantes y de Titanio, fabricación de los botones, 
fabricación del molde, colada, granallado, detección de porosidades y tratamiento térmico 
 
4.1.2.1 Cálculo de la composición de las aleaciones 
Los valores de Bo y Md de los que se partió para calcular la composición de las aleaciones 
fueron de 0,6095 y 0,5078 respectivamente para la primera aleación y de 0,6095 y 0,5097 
para la segunda. Son valores que predicen memoria de forma y bajo módulo elástico en la 
aleación. A partir de estos valores se calculó la composición que debía tener la aleación 
para presentar bajo módulo elástico y memoria de forma usando el sistema de ecuaciones, 
(Ec.4.1), (Ec.4.2) , (Ec.4.3), que se muestra a continuación: 
∑
=
=
n
i
iO BoXiB
1
)(         (Ec. 4.1) 
Gráfica 4.2: Gráfica según el método DV-Xα, en la que se muestra en que zona se encuentran las 
aleaciones diseñadas. 
Martensita
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∑
=
=
n
i
id MdXiM
1
)(         (Ec. 4.2) 
1=∑ Xi          (Ec. 4.3) 
 
Así se obtuvo que una de las aleaciones debiera ser Ti-5,8Zr-24,8Nb y la otra Ti-3Ta-17Nb. 
4.1.2.2 Corte de los elementos aleantes y de Titanio. 
Los elementos fueron facilitados en forma de barras y para obtener los pesos necesarios 
para la fabricación de las muestras, se calculó previamente la longitud de material en forma 
de barra que era necesario cortar mediante la ecuación siguiente (Ec. 4.4), en la que la 
única incógnita es la longitud. Así, si imponemos la masa que queremos cortar podemos 
conocer la longitud asociada a dicha masa  
lA
m
V
m
⋅==ρ         (Ec. 4.4) 
 
Una vez cortado el material, se pesó para comprobar que el error en el corte no superaba el 
5%. Cabe mencionar que para obtener las aleaciones diseñadas dentro de una zona tan 
estrecha de Bo y Md, se debe ser muy exacto con los pesos necesarios de cada elemento, 
ya que de éstos depende que las aleaciones se encuentren en dicha zona. 
 
Para cada aleación se cortó material para fabricar dos botones de 15 gramos cada uno. A 
continuación se muestran dos tablas, tabla 4.2 para la aleación Ti-5,8Zr-24,8Nb y tabla 4.3 
para la aleación Ti-3Ta-17Nb, en las que se muestran los pesos teóricos y experimentales, 
así como los errores cometidos: 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Elemento Longitud barra(mm)
Gramos 
teóricos(g)
Gramos 
reales(g) Error (%) 
Nb primer botón 13,69 3,7206 3,7893 1,85 
Nb segundo botón 13,69 3,7206 3,7348 0,38 
Zr primero botón 1,91 0,8767 0,8853 0,98 
Zr segundo botón 1,91 0,8767 0,8900 1,52 
Tabla 4.2: Datos de corte para la fabricación de la primera aleación. Ti-5,8Zr-24,8Nb 
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El Titanio se añade hasta ajustar el peso del botón en 15g.El peso fina del primer botón es 
de 15,0896g y el del segundo botón es de 15,07313g. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
El Titanio se añade hasta ajustar el peso del botón en 15g.El peso fina del primer botón es 
de 15,0775g y el del segundo botón es de 15,0670g. 
4.1.2.3 Fabricación de los botones 
Después de tener todo el material cortado y pesado, se procedió a la fabricación de los 
botones en el horno TITEC 205M OROTIG, que se muestra en las fotografías 4.2 y 4.3. Este 
horno funde el material mediante un arco eléctrico producido por un electrodo de Tungsteno. 
Para evitar la oxidación del material a fundir se genera dentro del mismo una atmósfera de 
Argón. 
 
Se introdujeron en el horno todos los trocitos cortados pertenecientes a un mismo botón y se 
procedió a la fundición de los mismos. Para asegurar que todos los elementos se funden 
adecuadamente se realiza esta operación cinco veces por botón. 
     
Elemento Longitud barra (mm)
Gramos 
teóricos(g) 
Gramos 
reales(g) Error (%) 
Nb primer botón 9,38 2,54 2.4587 3 
Nb segundo botón 9,38 2,54 2,4180 5 
Ta primero botón 1,00 0,52 0,5 4 
Ta segundo botón 1,00 0,52 0,5 4 
Tabla 4.3: Datos de corte para la fabricación de la primera aleación. Ti-3Ta-17Nb 
Fotografía 4.2: Horno TITEC 205M OROTIG Fotografía 4.3: Botones fabricados 
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4.1.2.4 Fabricación del molde 
Los moldes necesarios para la elaboración de las barras de material son a la cera perdida, 
ya que de esta manera se pueden lograr dichas barras con las dimensiones requeridas Los 
moldes se fabricaron en un laboratorio de prótesis dentales externo a la universidad y los 
pasos seguidos en la fabricación de éstos fueron los siguientes: 
1. Se forró el molde con fibra de asbesto. Éste tiene dos funciones, la primera es 
permitir que la cerámica se despegue del metal una vez esté colada y la segunda 
aplicación es evitar que se rompa el cerámico durante el fraguado del mismo. 
2. Se colocaron cordones de cera en forma de 20mm de longitud y 5mm de diámetro de 
barras y los vientos en la parte interior de molde, sobre un cono truncado situado en 
la parte central, Posteriormente las barras y los vientos, cuando la cera se evapore 
en el horno, estarán ocupados por el metal. 
3. Se realizó el cerámico para más tarde cubrir las barras de cera, mezclando 250g de 
polvo cerámico de la marca Rematitan y 40 ml de líquido de mezcla. Se mezcla al 
vacío durante 60 segundos para obtener una mezcla homogénea. 
4. Se montaron ambas partes del molde para proceder al llenado. 
5. Se vertió sobre el molde la mezcla y se dejó fraguar durante 40 minutos. 
 
Una vez en la universidad, los moldes fueron sometidos a una rampa de cocido para 
evaporar la cera y darle consistencia mecánica. La rampa que se siguió en el cocido de la 
cerámica fue la siguiente: 
- 250ºC durante 90 minutos a una velocidad de calentamiento de 2ºC/minuto 
- 920ºC durante 60 minutos a una velocidad de calentamiento de 2ºC/minuto 
- 500ºC durante 30 minutos (+1hora) a una velocidad de calentamiento de 
2ºC/minuto. 
 
Una vez que la cerámica estuvo cocida se sacó del horno a elevada temperatura para 
realizar la colada del metal, evitando así que se fisurara y facilitando también la colada del 
metal líquido.  
4.1.2.5 Colada 
Se realizó en el Horno TITEC 205M OROTIG tal como se ve en la fotografía 4.2, que es el 
mismo horno en el que se realizaron los botones, y siguiendo un proceso es similar. La 
única diferencia reside en que una vez el metal en forma de botón se fundió, tal como se 
muestra en la fotografía 4.4, se hizo caer, mediante un mecanismo que posee en horno, 
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Fotografía 4.6: Material colado, recubierto de cerámica. 
sobre el molde llenándose de metal a través del orificio que el molde tenia parte superior, tal 
como se ve en la fotografía 4.5. 
 
 
 
 
 
 
 
 
Se dejó enfriar el molde con el metal en él unos minutos dentro del horno con presencia de 
Argón, para evita que la alta temperatura y la presencia de oxígeno oxidaran la aleación. 
Pasados estos minutos, se sacó el molde del horno y se sumergió en agua y se rompió el 
molde para obtener las barras de las aleaciones tal como se muestra en la fotografía 4.6. 
 
 
 
4.1.2.6 Granallado 
Para extraer el cerámico a todas las barras obtenidas se procedió a hacer un granallado que 
consiste en hacer impactar partículas de alúmina a alta velocidad sobre las barras. De esta 
manera se eliminó todo el cerámico que quedó adherido a las barras dejándolas preparadas 
para someterlas a Rayos X. 
 
4.1.2.7 Detección de porosidades 
Se cortaron las barras de la fuente de alimentación y a continuación, se les realizaron 
radiografías para poder observar las posibles porosidades del material mediante Rayos X. 
 
Fuente de  
alimentación 
Vientos 
barra 
Fotografía 4.4: Vista interior del horno 
durante la colada de los botones 
Fotografía 4.5: Orificio por el que se llena 
el molde durante la colada. 
Arco de Tungteno 
   Metal 
fundido 
  Orificio 
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Las radiografías obtenidas revelaron que no todas las barras estaban libres de porosidades 
tal como se observa en la fotografía 4.7. Así que solo se tomaron dos barras de la misma 
aleación (Ti-3Ta-17Nb) que tenían muy baja porosidad para los tratamientos térmicos 
posteriores. Las barras de la aleación Ti-5,8Zr-24,8Nb presentaban un aspecto poroso, 
desestimando su caracterización posterior por considerar que los resultados de la misma 
serían poco fiables. 
 
 
 
 
 
 
 
 
4.1.2.8 Tratamiento térmico 
El tratamiento térmico al que se sometieron las dos barras, previamente encapsuladas en 
vidrio de cuarzo y con atmósfera de Argón para evitar posibles oxidaciones de las barras en 
presencia de oxígeno y la elevada temperatura, ver fotografía 4.8, constó de una 
homogenización y un temple.  
 
 
 
 
 
 
 
 
La homogeneización se llevo a cabo en dos etapas, tal como se muestra en el esquema 4.1. 
La primera etapa fue llegar a temperatura de 1100ºC a las barras durante 12 horas. La 
velocidad de calentamiento fue de 10ºC por minuto, tardándose 2 horas en alcanzar dicha 
temperatura. Transcurridas las 12 horas de mantenimiento, se bajó la temperatura a 1000ºC 
a una velocidad de 10ºC por minuto tardando 10 minutos, y manteniéndose a esta 
temperatura durante 2 horas. Una vez se cumplió el ciclo de homogeneización de las barras, 
se llevo a cabo el temple en agua con hielo y sal (temperatura del sistema -4ºC).  
 
Fotografía 4.7: Barras de las aleaciones: a) Ti-3Ta-17Nb; b) Ti-5,8Zr-24,8Nb  
Botón1 Botón1 Botón2 Botón2 
a) b)
Fotografía 4.8: Barra encapsulada en vidrio de cuarzo. 
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Para asegurar un buen enfriamiento de las barras, se procedió a romper el vidrio que las 
encapsulaba ya que el cuarzo no se rompe por choque térmico, y esto dificulta se el temple 
se de adecuadamente en la totalidad de la barra. La barras después del tratamiento térmico 
se muestran el la fotografía 4.9. 
 
 
 
 
 
 
 
 
Con el tratamiento térmico al que se someten las barras se asegura una buena 
homogeneización además de conseguir retener fase β a temperatura ambiente. Tal como se 
recoge en la literatura [17] y tal como se ha comprado en las representaciones gráficas del 
capítulo anterior, es esta fase la que presenta menores módulos de elasticidad de todas las 
fases posibles para el Titanio además de ser una fase bcc de la cual se podría esperar 
transformaciones martensíticas termoelásticas. Las temperaturas de trabajo fueron 
seleccionadas superando la β-transus de cada aleación, para llevar el material a fase β y 
asegurar que esta es la fase que se retendrá durante el temple y la que se tendrá cuando la 
aleación se encuentre a temperatura ambiente. La β transus fue calculada con ecuaciones 
empíricas [61], basadas en los contenidos de β-estabilizantes de cada aleación. Dichos 
cálculos se muestran posteriormente. 
 
T(ºC) 
Tiempo ( h) 
1100 
1000 
2h 2h 12h 
Homogeneización 
Temple 
Esquema 4.1: Tratamiento térmico al que se somete las aleaciones 
Fotografía 4.9: a)Barras tratadas térmicamente. b) Cápsula de cuarzo con óxido del la 
 aleación 
a b
78 
Optimización y validación de un método teórico de diseño de aleaciones de Ti libres de Ni con memoria 
de forma y bajo módulo elástico para aplicaciones biomédicas. 
 
 
4.1.3 Técnicas y métodos 
Una vez fabricadas las aleaciones diseñadas teóricamente, se someten a  técnicas de 
caracterización mecánica, térmica y composicional. Las técnicas utilizadas en esta 
caracterización fueron: Fluorescencia de rayos X que permite determinar la composición 
química de la aleación; Calorimetría Diferencial de Barrido que permite detectar si tiene 
lugar la transformación martensítica termoelástica en la aleación a estudio; Microdureza 
Vickers para determinar la dureza a escala micro del material a ensayo; Nanoindentación 
Instrumentada utilizada para determinar los módulos elásticos de las aleaciones además de 
las durezas de las aleaciones. También se utiliza para detectar el comportamiento de 
memoria de forma; Microscopia Óptica que permite observar la microestructura e identificar 
las distintas fases presentes así como los tamaños de los granos; Difracción de Rayos X 
que permite determinar la estructura cristalina de las aleaciones y por último, Rayos X 
empleados para observar la porosidad de las barras de las aleaciones fabricadas. 
Estas técnicas se comentan con más detalle a continuación. 
 
4.1.3.1 Fluorescencia de Rayos X (FRX) 
La fluorescencia de rayos X es uno de los método más ampliamente utilizado de entre todos 
los métodos analíticos para la identificación cualitativa de elementos que tienen números 
atómicos mayores que el oxígeno (>8). Las ventajas que ofrece esté método de análisis son 
varias, entre las que cabe destacar que los espectros son relativamente simples, tanto que 
las interferencias de líneas espectrales son poco probables. Además, el método de rayos X 
no es destructivo, los análisis se pueden llevar a cabo en muestras de diferentes tamaños, 
desde partículas a objetos y es independiente del estado físico de la muestra. Otras ventajas 
son que permite análisis multicomponente en pocos minutos, la exactitud y la precisión son 
elevadas [62]  
 
Una desventaja de este método es que requiere patrones de calibrado que se aproximen lo 
más posible a las muestras tanto en composición química como física o bien, de métodos 
adecuados para considerar los efectos de matriz.  
 
El equipo utilizado es el Fischerscope X-ray System HDL que se muestra en la figura 4.1. 
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En la figura4.1 se puede observar el esquema del funcionamiento del equipo empleado; así 
la muestra es bombardeada con un haz de Rayos X que salen del tubo generador de Rayos 
X. El haz incidente es absorbido por los electrones internos de los átomos de la muestra 
excitándolos. Al desexcitarse vuelven al estado fundamental emitiendo energía en forma de 
Rayos X (fluorescencia) característicos para cada elemento, es decir, cada elemento emite a 
una determinada longitud de onda. Este haz fluorescente emitido se colima mediante un 
colimador y llega al detector en el que se separan las diferentes longitudes de onda 
mediante los planos de la red de un cristal del que se conoce la distancia interplanar. 
Posteriormente, la energía radiante se convierte en una señal eléctrica que permite, 
mediante un sofware, obtener los espectros de fluorescencia de Rayos X. 
4.1.3.2 Calorimetría diferencial de barrido (DSC) 
La calorimetría diferencial de barrido (Differencial Scanning Calorimetry) es una técnica 
térmica en la que se miden las diferencias en la cantidad de calor, energía, entre la muestra 
y una referencia en función de la temperatura de la muestra, la cual suele estar en una 
atmósfera controlada, cuando las dos están sometidas a un programa de temperaturas 
controlado[62]. 
 
Con esta técnica es posible determinar la temperatura a la cual se producen algunos 
procesos experimentados por diversos materiales, como reacciones químicas o transiciones 
de fase. En particular, es posible realizar una medida del calor desprendido y absorbido 
durante la transformación martensítica.  
 
Figura 4.1: A la izquierda, equipo de fluorescencia de Rayos X Fischerscope X-ray System 
HDL. A la derecha se puede ver un esquema del funcionamiento del equipo. Imagen obtenida 
de www.helmut-fischer.de 
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La transformación es exotérmica cuando la martensita se forma a partir de la fase austenita 
y es endotérmica cuando la fase austenita se forma desde la fase martensítica en el 
calentamiento, tal como se puede observar en la figura 4.2. También se puede ver con 
claridad el ciclo de histéresis de la transformación y hallar las temperaturas de las 
transformaciones directa e inversa de nuestra muestra: As, Af, Ms, Mf. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Para la determinación de la posible transformación martensítica en las aleaciones 
fabricadas, se utilizó un equipo DSC Q1000 V9.4 Build 287 TA Instruments y que se muestra 
en la fotografía 4.10. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Las muestras pulidas fueron introducidas en el portamuestras del equipo el cual posee 
cavidades numeradas en las que se depositan las muestras. Estas muestras deben tener 
caras paralelas para asegurar un calentamiento y enfriamiento homogéneo, además de un 
espesor no superior a 2mm para evitar gradientes térmicos dentro de la muestra y un peso 
no superior a 80mg. En este caso las muestras reunían todos los requisitos y sus pesos 
eran de 77,93mg para la muestra 1 y 60,79mg para la muestra 2. El equipo está dotado de 
un robot que introduce cada muestra depositada en el portamuestras en la cámara donde se 
realiza el calentamiento o enfriamiento de la muestra. Esta cámara puede ser calentada o 
enfriada según se programe. Se enfría con nitrógeno puro a 1 atmósfera, además de evitar 
Figura 4.2: a)Diagrama de DSC en el que se observan dos picos exotérmicos y un pico 
endotérmico. b) Diagrama en el que se indican las temperaturas de la transformación martensítica. 
a b
Fotografía 4.10: Equipo de DSC (Imágenes de www.brunel.ac.uk/TAInstruments ) 
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que se oxide ya que los picos de oxidación son exotérmicos y podrían afectar a la lectura de 
los resultados. 
4.1.3.3 Microdureza. 
La microdureza se utiliza para la medida del parámetro de dureza. La dureza se define como  
la resistencia de un material a la penetración. Mediante el ensayo de dureza no se mide una 
propiedad mecánica concreta, sino un comportamiento mecánico de respuesta del material 
cuando se le aplica una carga casi-estática de compresión a través de un penetrador. Los 
métodos más usados son: Rockwell superficial, Vickers y Knoop. Se diferencian entre ellos 
por la forma del penetrador y por la carga aplicada [63]. 
 
Para la microdureza Rockwell superficial se han definido varias escalas de dureza, tal como 
se ve en la tabla 4.4, en función del tipo de penetrador y de la carga aplicada. Las 
microdurezas Rockwell son adimensionales y están definidas como índice de penetración en 
el material. La microdureza Knoop se caracteriza por la utilización de un penetrador de 
pirámide de diamante de base rectangular y cargas entre 1 y 1000 g. Por último, las 
microdurezas Vickers utilizan un penetrador piramidal de diamante cuyo ángulo de 
penetración es de 136º, el cual hace comparable esta escala con otras; y las cargas oscilan 
entre 1 y 1000 g. El valor de dureza Vickers se expresa en Kg/mm2 
 
 
 
 
 
 
Para la determinación de la dureza de cada una de las aleaciones fabricadas se llevaron a 
cabo ensayos de microdureza Vickers con el equipo Microdurómetro Matsuzawa DMH-1 que 
tiene una capacidad de carga de entre 200 g y 1000 g.  
 
Las dos muestras de diámetro 5mm y espesor no superior a 5mm, fueron encastadas en 
baquelita para facilitar la sujeción de las mismas en el microdurómetro y así evitar posibles 
movimientos que pudieran falsear los resultados del ensayo. Así mismo las caras de las 
probetas eran paralelas para asegurar que el contacto del indentador con el material era el 
óptimo. Las cargas aplicadas fueron de 200, 500 y 1000g y los tiempos de duración de cada 
ensayo fueron de 15 s. tal como indica la norma ASTM E92. Una vez se obtiene la huella, se 
miden las dos diagonales de la misma tal como se muestra en la figura 4.3, obviando 
aquellas que tuvieran diámetros muy diferentes (d1≈d2), ya que esto implica que el 
penetrador no ha penetrado de igual manera en toda la superficie de contacto, considerando 
Escala Penetrador Carga (Kg) 
A Cono diamante 15 
B Bola acero 1/16” 30-45 
Tabla 4.4: Escalas de microdurezas Rockwell 
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estos ensayos no válidos. Una vez se tienen estas medidas, se calcula la dureza mediante 
las ecuaciones que siguen a continuación  (Ec.4.5) (Ec.4.6) 
 
 
 
 
 
 
 
28544.1 d
PHV ⋅=        (Ec. 4.5) 
2
21 ddd +=         (Ec. 4.6) 
Donde P (carga aplicada) está en Kg y d1, d2 y d están dadas en mm. 
4.1.3.4 Nanoindentación instrumentada 
La nanoindentación es una técnica relativamente novedosa que amplía notablemente las 
posibilidades de los ensayos de dureza tradicionales. Desarrollada en las dos últimas 
décadas, la técnica emplea instrumentación electrónica de muy alta precisión para ejercer 
un control continuo de la carga aplicada (P) al indentador (en rango de mili-newton) y, al 
mismo tiempo, registrar también de manera continua la profundidad de penetración (H) del 
mismo en la muestra analizada, tal como se muestra en la figura 4.4.  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Figura 4.4 a) Gráfica de nanoindentación en el que se representa carga.vs.desplazamiento. b) 
esquema del mecanismo del nanoindentador. Imagen obtenida de www.saint-gobain-
recherche.com 
a b 
Figura 4.3: Huella de penetrador piramidal utilizado en escala de dureza Vickers. Imagen 
obtenida de www.gordonengland.org. 
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Es importante destacar que también se registra la curva de descarga del penetrador ya que 
esta da información de cuanta deformación recupera el material, y es así como se puede 
saber si el material presenta memoria de forma. Es decir, se penetra el material hasta una 
distancia h registrándose la curva de carga, tal como se ve en la figura 4.5. Posteriormente 
se produce la descarga hasta una profundidad hc y es en este proceso cuando se registra la 
curva de descarga. 
 
 
 
 
 
 
 
 
Debido a la riqueza de información que, sobre la muestra, contienen los datos de carga 
versus desplazamiento ha sido posible implementar un amplio número de métodos y 
técnicas para caracterizar gran número de propiedades mecánicas tales como dureza, 
módulo elástico, resistencia a la fractura (fracture toughness), límite elástico (yield stress), 
endurecimiento por deformación (strain-hardening), fluencia (creep), etc. [64] [65].  
 
Se trabaja a escala nano y esto implica que las huellas del penetrador pueden estar 
localizadas en diferentes granos del material. Las puntas del indentador pueden ser 
puntiagudas entre las que se encuentran la Vickers o la Berkovich siendo esta última la más 
empleada en metales. La geometría de esta última es de base triangular equilátera, tal como 
se observa en la figura 4.4a, y el contacto con el material a ensayar es puntual superándose 
así el tramo elástico desde el primer contacto, con lo que la recuperación del material no se 
observa, pero se puede medir el módulo de elasticidad y observar el cambio de tramo 
elástico a plástico. Con puntas cónicas no se sobrepasa el tramo elástico y la recuperación 
del material puede ser observada. Existen otro tipo de indentadores como los esféricos o los 
planos para los que el primer contacto con el material es elástico. 
 
Una ventaja de este ensayo es que requiere muy pequeños volúmenes de material. Esto es 
la razón principal por la que se ha utilizado para evaluar el módulo elástico, ya que no se 
Figura 4.5: a) esquema del indentador durante  la carga y la descarga. b) curva obtenida durante 
dicha carga y durante dicha descarga. Imagen obtenida de www.saint-gobain-recherche.com. 
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disponían de grandes cantidades de material como para fabricar probetas de compresión o 
de tracción, que son ensayos más convencionales en cuanto a evaluar el módulo elástico. 
 
Los valores de dureza y módulo elástico se obtuvieron mediante el software Oliver y Pharr, 
con el que cuenta el equipo y que además, realiza correcciones de área, puntuales o de 
paralelismo de las caras de la muestra, entre otras. El software, para el cálculo de los 
valores de dureza y módulo elástico, parte de los valores de Pmax y h max además de 
dP/dh a partir de la curva de descarga de la gráfica obtenida. Los calcula mediante las 
ecuaciones siguientes, (Ec.4.7), (Ec.4.8), (Ec.4.9), (Ec.4.10), (Ec.4.11), (Ec.4.12), donde P 
es la carga aplicada y A(hc) es el área de contacto de la punta con el material, E es el 
módulo de elasticidad del material y H es la dureza del material y ε es igual a 0,75 para el 
método de Oliver and Phar. 
dh
dPS =           (Ec. 4.7) 
 
S
Phhc maxmax ε−=          (Ec. 4.8) 
 
A(hc)=24.56 hc2        (Ec. 4.9) 
 
( )chA
PH max=           (Ec. 4.10) 
 
A
SEeff
12
π=          (Ec. 4.11) 
 
i
i
eff EEE
22 111 νν −+−=         (Ec. 4.12) 
 
Los ensayos de nanoindentación se realizaron mediante el equipo de MTS Nano Indenter 
XP similar al mostrado en la figura 4.8. En ésta, se puede observar el sistema de 
amortiguamiento que protege el indentador contra vibraciones que alteran los resultados ya 
que es muy sensible a cualquier vibración. 
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El instrumento, antes de cualquier medida se calibra con un patrón de sílice. De este 
material ya se conoce la respuesta a este tipo de ensayos y de esta manera, se puede 
identificar si la punta está en buen estado, si no esta desgastada. Una vez calibrado con 
sílice, se conoce A(hc), se puede proceder a ensayar las aleaciones. 
 
Las muestras pulidas hasta conseguir una superficie especular, pero no electropulidas para 
evitar que las superficies rugosas puedan falsear los resultados, fueron colocadas en el 
portamuestras del nanoindentador extremando el cuidado en que éstas estuvieran 
totalmente paralelas al indentador. A continuación se programaron las nanoindentaciones: 
mediante el microscopio que posee el equipo y se seleccionaron y programaron, mediante 
coordenadas x-y, las zonas que se deseaban ensayar y así posteriormente obtener en estas 
coordenadas las huellas de nanoindentación. También se programó que se aplicara carga 
hasta que el nanoindentador hubiese penetrado una profundidad fija, 2000nm, y se 
mantuviera unos segundos antes de proceder a la descarga con fin de estabilizar el contacto 
punta-superficie. 
 
Se realizaron varias indentaciones para el mismo material y así poder obtener un promedio 
del módulo elástico y de la dureza. Cabe mencionar también que los resultados obtenidos 
durante la descarga son más fiables que los obtenidos durante la carga, ya que estos 
presentan la inexactitud de medida que sucede cuando la punta entra en contacto con la 
superficie del material. 
 
También hay que tener en cuenta que los valores de dureza obtenidos pueden llegar a 
sobreestimarse en un 50% debido a que el apilamiento de material debido a la plasticidad 
resulta en una mayor área de contacto que la predicha por el método de Oliver& Pharr. Una 
manera de saber si hay apilamiento es midiendo la huella por SEM. 
 
Figura 4.8 : Equipo de nanoindentación. 
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Finalmente, hay que tener en cuenta que las propiedades a escala micrométrica no tiene 
porque ser iguales que a escala macrométrica. Esto es especialmente cierto para la dureza, 
siendo mayor a escalas pequeñas. 
 
Por lo que respecta a la determinación de memoria de forma de las aleaciones, ésta se 
puede evaluar mediante nanoindetación utilizando indentadores esféricos o bien bajos 
valores de carga. 
 
Con el fin de conocer el comportamiento de una aleación con memoria de forma cuando es 
ensayada mediante nanoindentación, se ha procedido a ensayar una aleación de TiNi 
comercial que presenta martensita inducida por tensión. De esta manera se pretende saber 
que forma presentan las curvas de carga-descarga en nanoindentación de un material bien 
conocido por su comportamiento de memoria de forma y, de esta manera poderlas comparar 
con las obtenidas para las aleaciones diseñadas. 
 
Se han realizado 12 pruebas monotónicas por control de carga desde 10uN hasta 300uN en 
el NiTi. De estas pruebas, las 8 primeras son hasta 80uN tal como se muestra en las figura 
4.9: 
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Figura 4.9: Curvas de nanoindentación a diferentes cargas de una aleación NiTi, para evaluar el 
comportamiento de memoria de forma. 
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Para una carga de 10 uN no se aprecia ningún tipo de histéresis generada por la carga-
recarga, sin embargo al incrementar la carga se empieza a evidenciar cierto solapamiento 
entre la curva de descarga y la curva de recarga. Para 40uN y 50uN es mucho más claro el 
loop( solapamiento) generado debido a la transformación de fase. Esta transformación se 
hace muy evidente a 60uN debido a que se observa una mayor recuperación en el ciclo de 
recarga-descarga. Para las cargas de 70 y 80 uN es también es evidente. 
 
Para cargas mayores es difícil distinguir la recuperación, tal como se muestra en la figura 
4.10.  
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4.1.3.5 Microscopía Óptica (MO) 
Con el microscopio óptico se utiliza la luz para estudiar la microestructura; siendo los 
sistemas ópticos y reiluminación los principales elementos tal como se observa en la 
fotografía 4.12. En aquellos materiales que son opacos a la luz visible (todos los metales y 
Figura 4.10: Curvas de nanoindentación a diferentes cargas de una aleación NiTi, para evaluar 
el comportamiento de memoria de forma. 
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muchos cerámicos y polímero) sólo la superficie es susceptible de ser observada, y la luz 
del microscopio debe ser usada en reflexión. Las distintas regiones de la microestructura 
originan diferencias en la reflexión y éstas producen contrastes de imagen. Esta 
investigación se suele denominar metalografía, ya que los metales fueron los primeros en 
ser examinados con esta técnica. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Para revelar los detalles importantes de la microestructura es necesario, generalmente, 
preparar cuidadosamente las superficies. La superficie debe desbastarse y pulirse hasta que 
quede como un espejo. Esta condición se consigue utilizando papeles abrasivos y polvos 
cada vez más finos. Se revela la microestructura tratando la superficie con un reactivo 
químico apropiado en un procedimiento llamado ataque. En un metal policristalino las 
características del ataque varían de un grano a otro. A lo largo de los límites de grano se 
forman pequeños surcos como consecuencia del ataque siendo visibles en la observación 
microscópica porque reflejan la luz con un ángulo distinto al de los granos [26]. 
 
Para la observación microscópica se utilizó un equipo Olympus GX51 que permitió observar 
fases presentes así como la presencia de martensita, y el tamaño de los granos. 
Las superficies de las dos muestras se prepararon tal como se ha comentado anteriormente 
con papeles de pulido de diferentes tamaños de partícula y con alúmina de 1µm y 0,05 µm 
en una pulidora Mecapol 2B PRESI38/Poisat-France, hasta obtener superficies especulares. 
A continuación se atacaron dichas superficies para así revelar la microestructura  con una 
disolución de el reactivo Keller ( 2 ml HF, 3ml HCl, 5ml HNO3 y 190ml de H2O destilada) Las 
microestructuras se observaron a tres aumento diferentes: 50x, 100x y 200x. 
 
Una ves obtenidas las micrografías se determina el tamaño de grano de las aleaciones 
mediante el software Buechler Omnimet, que calcula el área, el diámetro y el índice de 
Fotografía 4.12: Microscopio óptico . Imágenes obtenidas en www.cedex.es y bifi.unizar.es. 
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tamaño de grano siguiendo la norma ASTM E112 96, además de mostrar un valor medio y 
las desviaciones estándar de los tamaños de grano. 
4.1.3.6 Difracción de Rayos X (DRX). 
Desde su descubrimiento en 1912 por Von Laue, la difracción de Rayos X ha proporcionado 
una abundante información a la ciencia y a la industria sobre la estructura cristalina de 
infinidad de materiales. Además hay que destacar que es una técnica no destructiva y no 
requiere preparación previa de la muestra, sólo una superficie plana [62]. 
 
Cuando los rayos X son dispersados por la interacción con el entorno ordenado de un 
cristal, tienen lugar interferencias (tanto constructivas como destructivas) entre los rayos 
dispersados ya que las distancias entre los centros de dispersión son del mismo orden de 
magnitud que la longitud de onda de la radiación. El resultado es la difracción. 
 
Cuando un rayo X alcanza la superficie de un cristal a cualquier ángulo θ, una porción es 
dispersada por la capa de átomos de la superficie. La porción no dispersada penetra en la 
segunda capa de átomos donde otra vez una fracción es dispersada y así sucesivamente, 
ver figura 4.11 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
El efecto acumulado de esta dispersión desde los centros regularmente espaciados del 
cristal es la difracción del haz. Los requisitos para la difracción de rayos X son: que el 
espaciado entre capas de átomos sea aproximadamente el mismo que la longitud de onda 
de la radiación y en segundo lugar, que los centros de dispersión estén distribuidos en el 
espacio de una manera regular. Con estas dos condiciones se llega a la ecuación de Braga 
(Ec. 4.13), también llamada ley de Bragg. 
 
θλ sendn ⋅⋅= 2       (Ec. 4.13) 
 
Figura 4.11: Difracción de rayos X por un cristal (imagen de www.jenck.com) 
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Así solo los rayos X son reflejados si el ángulo de incidencia satisface la ecuación anterior. A 
los demás ángulos tienen interferencias destructivas.  
 
El equipo utilizado en difracción de Rayos X fue X-ray Diffractometer D5005, tal como se 
muestra en la figura 4.12. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Las muestras fueron introducidas en el difractómetro e irradiadas con radiación CuKα filtrada 
por Ni. La radiación, rayos X, difractada, fue captada por el detector que la convierte en una 
señal eléctrica y, mediante un sofware, en un difractograma. A través de un procedimiento 
de asignación de fases a factores de estructura, se llegó a la celdilla elemental, cuyos 
máximos corresponden con las posiciones atómicas. 
 
4.1.3.7 Rayos x (RX) 
Los rayos X son radiaciones electromagnéticas cuya longitud de onda va desde unos 10nm 
hasta 0,001nm (1nm o nanómetro equivale a 10-9m). Cuanto menor es la longitud de onda 
de los rayos X, mayores son su energía y poder de penetración [62].  
 
La absorción de rayos X por una sustancia depende de su densidad y masa atómica. 
Cuanto menor sea la masa atómica del material, más transparente será a los rayos X de una 
longitud de onda determinada. Cuando se irradia un metal que posee porosidad con rayos 
X, de mayor masa atómica que los gases atrapados en los poros, absorben la radiación con 
más eficacia, por lo que producen sombras más oscuras sobre una placa fotográfica. 
 
 
Figura 4.12: a) Fotografía de un difractómetro de Rayos X. b) esquema del 
funcionamiento del difractograma . Imagen de laguna.fmedic.unam.mx/. ../image017.jpg . 
a b
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4.2 RESULTADOS Y DISCUSIÓN. 
En este apartado se exponen los resultados obtenidos al caracterizar química, térmica y 
mecánicamente, mediante las técnicas explicadas en el apartado de Materiales y Métodos 
del capítulo anterior, las aleaciones fabricadas y tratadas térmicamente. Además se discuten 
dichos resultados. 
 
4.2.1 Determinación de la composición química. 
La determinación de la composición química se realizó mediante la técnica de fluorescencia 
de rayos X tal como se ha comentado anteriormente. Los resultados se exponen en la tabla 
4.5. 
 
Las probetas utilizadas en esta técnica fueron obtenidas al cortar de cada barra un disco de 
5mm de diámetro y 4mm de longitud, siempre manteniendo las caras paralelas en los 
cortes, para así conseguir que el haz de Rayos X fuera perpendicular a la superficie de la 
muestra a estudio. A cada probeta se le realizaron siete mediciones variando en cada una 
de éstas la zona de ensayo. De esta manera se pudo verificar la homogeneidad de la cada 
una de las aleaciones, además de la composición real de las mismas.  
 
Aleación 1 Aleación 2  
Ti Nb Ta Ti Nb Ta 
Composición real 80,70 16,70 2,59 87,41 11,11 1,50 
Desviación 
estándar 0,44 0,45 0,19 0,18 0,19 0,24 
Error relativo 0,88 1,76 13,81 9,27 34,62 50,00 
 
 
El análisis de los resultados obtenidos verifica que las aleaciones son homogéneas 
obteniéndose una desviación estándar no superior al 0,5; pero por lo que respecta a la 
composición. Si se calcula el error relativo entre los valores de composición teóricos (Ti-
17Nb-3Ta) y reales (Ti-16,70 Nb-2,59Ta; Ti-11,11Nb-1,50Ta), se puede observar en la tabla 
4.5, que para el Nb y el Ta existe un elevado error relativo. Esto se puede explicar si se 
tienen en cuenta las temperaturas de fusión de Nb y del Ta, que son 2477ºC y 3017ºC 
respectivamente, en comparación con la del horno que no es superior a éstas, y por tanto, 
este factor impide la total fusión de estos elementos.  
 
Tabla 4.5 Composición real de las aleaciones fabricadas, desviación estándar y error relativo. 
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Bo.vs.Md
Ti-16,70Nb-2,59Ta
Ti-11,11Nb-1,5Ta
72
0,598
0,600
0,602
0,604
0,606
0,608
0,610
0,507 0,508 0,509 0,510 0,511 0,512
Md(u.a)
B
o
α β. α + β E<60Gpa Memoria de forma(MF) Memoria de forma +  Superelasticidad(MF+S) E<60Gpa + MF + S E<60Gpa + MF
Estas composiciones calculadas serán las que se tomen de ahora en adelante para los 
restantes ensayos. También se calcula de nuevo la ubicación de estas aleaciones en el 
diagrama Bo versus Md obtenido con los valores calculados mediante el método DFT-KS-
B3LYP. 
4.2.2 Determinación de los valores de Bo y Md para las 
composiciones reales. 
A partir de los valores de Bo y Md de cada elemento calculados por el método DFT-KS-
B3LYP, se calcularon los valores de Bo y Md para las composiciones reales de las 
aleaciones fabricadas, siguiendo la misma metodología que para las aleaciones del anexo. 
Dichos valores se muestran en la tabla 4.6 y ubicados en el diagrama Bo.vs.Md de la grafica 
4.3. 
 
 
 
 
 
 
ALEACIONES Bo Md 
Ti-16,70Nb-2,59Ta 0,6059 0,5098 
Ti-11,11Nb-1,5Ta 0,6053 0,5096 
Tabla 4.6: Valores de Bo y Md calculados a partir de la composición real. 
Gráfica 4.3: Diagrama Bo.versus.Md para el método SDFT-KS-B3LYP  en que se incluyen 
las aleaciones fabricadas   
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Tal como se observa en la gráfica 4.3 las aleaciones fabricadas, aún no teniendo la 
composición que se esperaba, siguen encontrándose dentro de la zona de trabajo con 
valores de 0,60-0,61 para Bo y de 0,50-0,51 para Md. Por tanto, cabe esperar que presenten 
memoria de forma y/o bajo módulo elástico. Además cabe esperar que la microestructura 
sea α+β en el equilibrio ya que en ambos diagramas las aleaciones se encuentran en la 
zona de fase α+β. 
4.2.2.1 Determinación de la β transus. 
A temperatura ambiente, el titanio puro presenta una estructura cristalina hexagonal 
compacta (HCP), llamada fase α. Por encima de los 882ºC (temperatura β-transus del titanio 
puro), dicha estructura cristalina sufre una transformación alotrópica, y se convierte en una 
estructura cúbica centrada en el cuerpo (BCC), llamada fase β [18]. 
 
El titanio puede ser aleado con diferentes metales que estabilizan una de las dos fases. Los 
metales que estabilizan la fase β son elementos que permiten que sea estable a 
temperaturas menores de la temperatura de β-transus,y se conocen como β estabilizantes 
tal como se ve en el diagrama 4.1.  
Gráfica 4.4: Diagrama Bo.versus.Md para el método DV-Xα, en que se incluyen las 
aleaciones fabricadas  
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La determinación de la β-transus puede ser calculada por diferentes métodos como DSC, 
metalográficamente , a través del Molibdeno equivalente (Moeq) tal como se muestra en la 
ecuación (Ec.4.14), o a través de otra relación empírica en la se calcula la disminución de la 
temperatura β-transus del titanio puro en función de los porcentajes en peso de los β 
estabilizantes que contenga la aleación tal como se muestra en la ecuación (Ec.4.15) [61]. 
 
)(%22.2)(%28,0)(%0.1.% TaNbMoMo wtwteqwteqwt ++=     (Ec. 4.14) 
 
NbTaTT wtwtpuroTitransusaleacióntransus %22.7%22.2 ⋅−⋅−= ββ    (Ec. 4.15) 
 
El método del Molibdeno equivalente no ha sido usado en el presente proyecto dado que la 
literatura no facilita la relación entre %Moeq y la disminución de la temperatura β-transus. Por 
otro lado factores como la facilidad de cálculo que ofrece el último método mencionado, o la 
utilización de dicho método en otros artículos publicados, han propiciado que sea el método 
escogido para el cálculo de la β-transus de las aleaciones fabricadas, y poder verificar que 
con los tratamientos térmicos realizados se consigue fase β. 
 
Los cálculos de la temperatura de β-transus para cada aleación se realizan tanto con la 
composición teórica calculada (Ti-17Nb-3Ta) como para las composiciones obtenidas (Ti-
16,70 Nb-2,59Ta; Ti-11,11Nb-1,50Ta). Los resultados obtenidos se muestran en la tabla 4.7. 
 
 
 
 
 
 
Aleaciones Temperaturas β-transus(ºC) 
Ti-17Nb-3Ta 752,60 
Ti-16,70 Nb-2,59Ta 755,69 
Ti-11,11Nb-1,50Ta 798,42 
Tabla 4.7: Temperaturas β-transus  expresada en ºC de las aleaciones fabricadas y de aleación 
teórica. 
Diagrama 4.1:a) Diagrama de equilibrio del Ti con un metal β estabilizantes isomorfo( Mo, 
Ta,V,Nb). b) Diagrama de equilibrio del Ti con un metal β estabilizantes 
eutéctico(Mn,Fe,Cr,Co,W,Cu)[18]. 
a b
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Tanto para la composición teórica como para las composiciones reales de las aleaciones 
fabricadas, se obtienen β-transus inferiores a 1100ºC, así se corrobora que el tratamiento 
térmico de homogeneizado y temple realizado a las aleaciones a dicha temperatura, es 
efectivo para obtener fase β. 
 
4.2.3 Caracterización microestructural 
Las dos aleaciones fabricadas, Ti-16,70 Nb-2,59Ta y Ti-11,11Nb-1,50Ta, fueron pulidas y 
atacadas químicamente con el reactivo Keller para revelar la microestructura, tal como se 
comentó en el apartado de Métodos, para realizar su caracterización microestructural. La 
caracterización microestructural se realizó mediante microscopia óptica y DRX. Además se 
analiza el tamaño de grano de la aleación Ti-16,70 Nb-2,59Ta dado que es la que lo permite. 
4.2.3.1 Caracterización por microscopia óptica 
Las dos aleaciones pertenecen al sistema de aleaciones Ti-Nb-Ta y se caracterizan por 
tener elementos β-estabilizadores. Después del tratamiento térmico de temple al que han 
sido sometidas, la fase presente es fase β. 
 
En la figura 4.13 se muestran las microestructuras de las aleaciones fabricadas. En éstas se 
observan granos grandes, de más de 100µm, de fase β retenida durante el tratamiento 
térmico de temple. En el interior de los grano se aprecia fase α” que es una fase térmica 
proveniente del temple. Por DRX se verifica que estas placas son realmente fase α” y por 
DSC se verifica que estas aleaciones presentan memoria de forma. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 Figura 4.13: Microestructuras de las aleaciones: a) Ti-16,70 Nb-2,59Ta y b) Ti-11,11Nb-1,50Ta 
a) b)
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4.2.3.2 Determinación microestructural por DRX 
Los espectros de difracción obtenidos para las aleaciones se muestran a continuación en la 
figura 4.14. Estos espectros se analizan comparando los picos obtenidos con otros 
espectros que aparecen en la literatura, de esta manera se verifica que efectivamente las 
aleaciones obtenidas presentan fase α” obteniéndose la tabla 4.8. 
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Ti-16,70 Nb-2,59Ta Ti-11,11Nb-1,50Ta
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Ti-16,70 Nb-2,59Ta Ti-11,11Nb-1,50Ta 
Fase β Fase α" Fase β Fase α" 
Ángulo Plano Ángulo Plano Ángulo Plano Ángulo Plano 
40 (110) 37 (020) 40 (110) 37 (020) 
53 (200) 38 (002) 53 (200) 38 (002) 
70 (211) 39 (111) 70 (211) 39 (111) 
  41 (021)   41 (021) 
      64 (130) 
Figura 4.14: Diagramas de DRX de las aleaciones Ti-16,70 Nb-2,59Ta y Ti-11,11Nb-1,50Ta. Consejo 
superior de investigaciones scientíficas. Instituto de Química-Física "Rocasolano", 
Departamento de Cristalografía.  
Tabla 4.8: Ángulos de difracción y planos que difractan. 
β(110) 
β(110) 
β(200) 
β(200) 
β(211) 
β(211) 
α"(020) 
α"(020) 
α"(002) 
α"(002) 
α"(111) 
α"(111) 
α"(021) 
α"(021) α"(130) 
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4.2.3.3 Tamaño de grano 
Los tamaños de grano fueron calculados mediante el programa Buechler Omnimet tal como 
se comentó en el apartado de Métodos, siguiendo la norma ASTM E112 96. Solo fue posible 
medir los granos para la aleación Ti-16,70 Nb-2,59Ta porque es la única que presenta más 
de un grano a 200µm, en cambio, la aleación Ti-11,11Nb-1,50Ta el tamaño de grano es 
mayor siendo imposible tener más de dos granos a 200µm para realizar su medición. Así el 
índice G es de 1,5 a 200µm para la aleación Ti-16,70 Nb-2,59Ta. 
 
4.2.4 Determinación de la temperatura de transformación 
martensítica (DSC). 
Las probetas fueron preparadas tal como se explicó en el apartado de métodos del presente 
capítulo, y los diagramas obtenidos se muestran a continuación, graficas 4.5 y 4.6. Dichos 
diagramas presentan una pendiente no nula durante el calentamiento y el enfriamiento 
debido a que el flujo de calor aumenta con la temperatura. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Gráfica 4.5: DSC correspondiente a la aleación Ti-16,70 Nb-2,59Ta
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Para la aleación Ti-16,70Nb-2,59Ta, el diagrama de DSC no presenta ningún pico; pero no 
se puede descarta que presente transformación martensítica termoelástica. Ésta puede 
darse a valores temperaturas por encima o por debajo de las que se han tomado en este 
DSC para realizar el barrido de temperaturas. 
 
Por lo que respecta a la aleación Ti-11,11Nb-1,50Ta, el análisis del diagrama de DSC 
muestra dos picos correspondientes a la transformación exotérmica (de fase β a fase 
martensita) alrededor de 93,7 ºC, y a la transformación endotérmica (de fase martensita a 
fase β) alrededor de 118,7 ºC. Así, las temperaturas que caracterizan la transformación 
martensítica (Ms, Mf, As, Af) y que ya han sido definidas en el capítulo 2, se pueden obtener 
del diagrama DSC y son: Ms=137,5 , Mf= 50; As= 56,2, Af=175. El hecho de que las 
temperaturas Ms y As no sean iguales se debe a la energía extra necesaria para nuclear la 
primera placa de martensita.  
 
Por otra parte, la anchura de los picos, que corresponde con la diferencia entre las 
temperaturas Ms y Mf ( 87ºC), y entre As y Af( 118ºC), indica que el material posee un ciclo 
de histéresis ancho, además la pequeña área encerrada en los picos indica que la energía 
necesaria para la transformación es baja. Estas características pueden usarse para 
aplicaciones en las que se requiere que la transformación tenga lugar en un rango ancho de 
temperaturas y en las que no se requiera elevada energía. 
Gráfica 4.6: DSC correspondiente a la aleación Ti-11,11Nb-1,50Ta
50 93,7 137,5 
Martensita 
Mf Ms 
As Af 
Austerita (Fase β) 
100 
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4.2.5 Caracterización mecánica 
La caracterización mecánica de las dos aleaciones se realizó mediante microdureza y 
nanoindentación, técnicas ya explicadas en el apartado de Métodos del presente capítulo. 
4.2.5.1 Determinación de la dureza de las aleaciones por microdureza 
Los ensayos fueron realizados con tres cargas diferentes: 200g, 500g y 1000g y las 
microdurezas obtenidas para las aleaciones Ti-16,70Nb-2,59Ta y Ti-11,11Nb-1,50Ta se 
muestran en la tabla 4.9, expresadas en GPa ( 9,8.10-6Kg/mm2=GPa). 
 
Microdurezas (GPa) 
Aleaciones 
Carga 
Ti-16,70 Nb-2,59Ta Ti-11,11Nb-1,50Ta 
200g 3,07 2,86 
500g 2,80 3,30 
1000g 3,10 3,40 
Promedio 2,99 3,19 
Desviación estándar 0,17 0,29 
 
 
4.2.5.2 Determinación del módulo de elasticidad y la dureza por nanoindentación 
De los ensayos de nanoindentación llevados a cabo, se obtuvieron las gráficas de carga y 
descarga en función del desplazamiento para cada aleación, además los parámetros de 
dureza y módulo de elasticidad, tal como se observa en gráficas 4.7 y gráficas 4.8, para 
cada una de las dos aleaciones.  
Tabla 4.9: Valores de microdureza para las aleaciones Ti-16,70 Nb-2,59Ta y Ti-11,11Nb-1,50Ta. 
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Con el fin de caracterizar mecánicamente las aleaciones a estudio, se analizaron las curvas 
de carga y descarga en términos de carga aplicada y desplazamiento producido. Así, para la 
aleación Ti-16,70 Nb-2,59Ta se observa que las curvas se superponen indicando, este 
hecho, que la superficie no es demasiado rugosa. Por tanto cabe esperar que en 
microscopía óptica las imágenes que se observen no presenten una estructura altamente 
maclada. También se puede observar que la carga máxima es cercana a 300mN. 
Gráficas 4.7: a) carga.vs.desplazamiento; b) dureza.vs.desplazamiento; c) Módulo de 
elasticidad.vs. desplazamiento para la aleación Ti-16,70 Nb-2,59Ta. 
Gráficas 4.8: a) carga.vs.desplazamiento; b) Módulo de elasticidad.vs. desplazamiento; c) 
dureza.vs.desplazamiento para la aleación Ti-11,11Nb-1,50Ta. 
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En cambio, para la aleación Ti-11,11Nb-1,50Ta se obtuvieron curvas no superpuestas y por 
tanto la rugosidad de la superficie es elevada. Para este material, la microestructura debe 
revelar la existencia de una estructura altamente maclada, este hecho estaría en 
concordancia con los resultados del DSC obtenidos y comentados anteriormente. La carga 
máxima soportada por este material es cercana a los 400mN. Por otro lado, la recuperación 
que experimentan las dos aleaciones es similar.  
 
Mediante nanoindentación y tal como se observa en las gráficas 4.7 (b y c) y gráficas 4.8 (b 
y c), también se lograron cuantificar parámetros como la dureza y el módulo de elasticidad 
de dichas aleaciones. Estas gráficas presentan una zona dispersa producida cuando el 
nanoindentador toca la superficie de las muestras encontrando una baja resistencia a la 
penetración, y otra zona en la que los valores se estabilizan debido a que se ha superado la 
primera zona. Los valores se dichos parámetros se muestran en la tabla 4.10 
 
 
 
 
 
 
 
Por lo respecta a los valores de módulo elástico, para la aleación Ti-16,70 Nb-2,59Ta este 
valor es menor que para la aleación Ti-11,11Nb-1,50Ta, que tiene un menor contenido de 
elementos β-estabilizantes, y para la cual el módulo de elasticidad es similar al de las 
aleaciones Ti-6Al-4V. Por otra parte, en la base de datos que se encuentra en el anexo, se 
encuentra la aleación Ti-29 Nb-13Ta con módulo de elasticidad de 105GPa después de ser 
envejecida a una temperatura entre 673 y 773K. Se puede afirmar que sin estar envejecida 
su módulo de elasticidad sería ligeramente menor y este hecho estaría de acuerdo con lo 
afirmado anteriormente y con lo hallado experimentalmente: a mayor cantidad de elementos 
β-estabilizantes menor módulo de Young puesto que, la fase β posee menores módulos de 
Young que la fase α y la fase α+β. 
 
• Observación de las huellas de Nanoindentación mediante SEM. 
Las huellas obtenidas mediante nanoindentación se observaron mediante SEM para 
corroborar, por un lado, que la carga ha sido aplicada uniformemente en toda la superficie 
de contacto indentador-material, dejando una huella en forma de triángulo equilátero, tal 
como se esperaba. Y por otro lado, observar que sucede alrededor de la huella. 
Aleaciones Módulo de elasticidad (GPa) Dureza (GPa) 
Ti-16,70 Nb-2,59Ta 85.981 ±1.1578 4.074 ±0.15 
Ti-11,11Nb-1,50Ta 103.582 ±4.693 4.233 ±0.291 
Tabla 4.10: Módulo de elasticidad y dureza expresados en GPa de las dos aleaciones fabricadas. 
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Las huellas observadas se muestran en la figura 4.15. En éstas se puede observar que la 
huella es un triangulo equilátero pero no se observa recuperación de la misma. 
 
4.2.5.3 Determinación del comportamiento de memoria de forma de la aleación  
Dado que la única aleación que presenta picos de transformación martensítica en el DSC es 
la de Ti-11,11Nb-1,50Ta, se le realiza un ensayo de nanoindentación a carga y descarga 
sucesivas y a bajas cargas para poder observar la posible recuperación tal como se observa 
para el NiTi. Dicha gráfica se muestra en la gráfica 4.9. Se puede observar recuperación 
elástica similar a la observada para el NiTi a 70-80uN. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Figura 4.15: Huellas del nanoindentador observada por SEM. a) Material Ti-16,70 Nb-2,59Ta; 
b) Material Ti-11,11Nb-1,50Ta 
a) b)
Grafica 4.9: Ciclo de caga-descarga para la aleación Ti-11,11Nb-1,50Ta. 
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CAPÍTULO 5: CONCLUSIONES 
La validación del método DV-Xα propuesto por Morinaga y sus colaboradores deja claro que 
dicho método consigue explicar las fases de equilibrio de la totalidad de las aleaciones 
tabuladas en el anexo. Además, también se explican claramente dos de los tres 
comportamientos estudiados en el presente proyecto: memoria de forma y superelasticidad. 
La relación entre módulo elástico bajo a Bo altos no queda clara. 
 
El parámetro Bo no permite predecir una relación con el módulo elástico ya que no hay una 
base física que de una única definición de Bo. Un parámetro que si puede relacionarse con 
el módulo de Young es la constante de fuerza del enlace el cual es un parámetro calculable 
y fiable. Por este motivo puede plantearse una línea de investigación en la que la constante 
de fuerza del enlace sustituya al parámetro Bo con el fin de establecer la relación 
mencionada. 
 
En cuanto al método SDFT-KS-B3LYP, este método permite diseñar teóricamente aleaciones 
como ha quedado patente en el capítulo 4 de este proyecto. Por lo que respecta a la 
diferenciación de las zonas de estabilidad de fases, los resultados obtenidos no se han 
ajustado completamente ha lo previsto a priori como ya se ha expuesto en capítulo 3 del 
presente proyecto. 
 
Por ese motivo cabe abogar a futuras líneas de investigación que bien pudiendo partir de la 
aquí presentada deberán realizar una revisión de las hipótesis con el fin de establecer una 
base de cálculo que permita determinar los parámetros de diseño con mayor exactitud para 
cualquier metal. La finalidad de esto es lograr unos diagramas Bo-Md, o bien fuerza de 
enlace –Md, en los que se diferencien claramente las fases del Titanio. 
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CAPÍTULO 6: RECOMENDACIONES 
En primer lugar, se recomienda volver a fabricar la aleación Ti-24,8Nb-5,8Zr dado que la 
presencia de porosidades en las barras fabricadas no permitió su caracterización. Además 
sería conveniente la utilización de un horno que pueda fundir dichos metales para poder 
obtener una composición en las aleaciones próxima a la diseñada. 
 
Por otra parte sería recomendable caracterizar las fases presentes en las aleaciones 
fabricadas mediante Microscopía Electrónica de Transmisión (TEM) con el fin de poder 
corroborar los resultados obtenidos mediante DRX, además de poder detectar fases 
fragilizadotes y de pequeño tamaño como la fase ω, de las que ya se ha hablado en el 
capítulo 3. 
 
Por último sería de interés caracterizar de nuevo la aleación Ti-16,70Nb-2,59Ta mediante la 
técnica de Calorimetría Diferencial de Barrido, ampliando el rango de temperaturas con el fin 
de poder detectar una posible transformación martensítica que no ha sido detectada en el 
presente proyecto. 
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ANEXO A 

Optimización y validación de un método teórico de diseño de aleaciones de Ti libres de Ni con memoria 
de forma y bajo módulo elástico para aplicaciones biomédicas. A.1
 
 
A.1. Introducción. 
En el presente anexo se muestra la base de aleaciones sobre la que se ha trabajado. A 
estas aleaciones se le han calculado los dos parámetros de diseño ,Bo y Md, para los dos 
métodos de cálculo mencionados en el proyecto. 
También se muestra la bibliografía consultada para la elaboración de dicha tabla y de la que 
se ha extraído toda la información tabulada para cada aleación. 
A.2 
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